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Einleitung
1
1 Einleitung
Die in der folgenden Arbeit diskutierten ternären Alkalimetallübergangsmetallchalkogenide der
allgemeinen Zusammensetzung AxMyXz mit A = Na, K, Rb oder Cs, M = Mn oder Fe
sowie X = S, Se oder Te besitzen als gemeinsames Strukturmerkmal von Übergangs-
metallatomen zentrierte Chalkogentetraeder. In Abhängigkeit von der Verknüpfung der
Tetraeder werden Anionenteilstrukturen gebildet, die von isolierten Baueinheiten bis hin zu
Schichten von zweidimensional über Kanten verknüpften Tetraedern reichen.
In den alkalimetallreichsten Manganverbindungen der Zusammensetzung A6MnX4, welche mit
den leichten Alkalimetallen Natrium und Kalium gebildet werden, liegen isolierte, nahezu
unverzerrte [MnX4] - Tetraeder vor [1]. Diese Verbindungen kristallisieren im Strukturtyp des
Na6ZnO4 in der hexagonalen Raumgruppe P63mc [2]. Hinsichtlich der magnetischen
Eigenschaften ist diese Substanzklasse interessant, da hier die Möglichkeit besteht, das
magnetische Verhalten eines isolierten Übergangsmetallatoms in tetraedrischer Liganden-
umgebung zu untersuchen.
Die bislang beschriebenen isotypen Ferrate und Cobaltate zeigen bis hin zu tiefen
Temperaturen einen Paramagnetismus, der sich durch das Curie - Weiss - Gesetz beschreiben
läßt [3,4]. Erst bei Temperaturen unterhalb von 10 K können Wechselwirkungen zwischen
den Übergangsmetallen festgestellt werden.
Der Vergleich des d 5 - Systems Mn2+ mit den entsprechenden d6 und d7-Systemen erlaubt
Aussagen über die größeren ionogenen Bindungsanteile in den Manganaten gegenüber den
kovalenteren Ferraten und Cobaltaten sowie über die Auswirkungen des erwartungsgemäß bei
Fe2+ und Co2+ auftretenden zusätzlichen Bahndrehimpulsanteils. Ebenso sollen die
Auswirkungen des Austauschs des Chalkogenatoms und auch des Alkalimetalls auf die
magnetischen Kenngrößen durch einen detaillierten Vergleich beschrieben werden. Eine
Spinstruktur konnte bislang nur im Fall des Natriumthio- bzw. -selenocobaltates aufgeklärt
werden [4].
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Zu unendlichen Tetraederketten verknüpfte Baueinheiten treten in der Verbindungsklasse der
Zusammensetzung A2MnX2 mit A = K, Rb oder Cs und X = S, Se oder Te auf [5].
Eine Schicht, bestehend aus kantenverknüpften Tetraedern, ist schließlich in der
Verbindungsklasse der Zusammensetzung A2Mn3X4 mit A = Rb oder Cs und X = S, Se oder
Te realisiert [6,7].
Diese mit den schwereren Alkalimetallen gebildete Schichtenstruktur läßt sich in der
orthorhombischen Raumgruppe Ibam beschreiben mit vier Formeleinheiten pro Elemen-
tarzelle. Die magnetischen Eigenschaften sind geprägt durch antiferromagnetische
Wechselwirkungen, welche auch durch Neutronenbeugungsexperimente bestätigt werden
konnten [6]. Die unterhalb der Néel - Temperatur erhaltenen Diffraktogramme lassen sich mit
der kristallographischen Metrik in der magnetischen Raumgruppe Ibam‘ beschreiben.
Die in der vorliegenden Arbeit beschriebenen Untersuchungen hatten das Ziel, die bislang nicht
vollständig geklärten Kristallstrukturen der ternären Manganchalkogenide K2Mn3S4 und
Rb2Mn3Te4, die magnetischen Eigenschaften der Verbindungen K2Mn3S4 und Na6MnS4 sowie
deren Spinstrukturen zu bestimmen. Weiterhin sollten quaternäre Systeme mit zwei
unterschiedlichen Alkalimetallatomen untersucht werden.
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2 Allgemeines zu Synthesen und Untersuchungsmethoden
2.1 Beschreibung der Versuchsanlage und Darstellung der Verbindungen
Die im folgenden beschriebenen Verbindungen wurden mittels Schmelzreaktionen dargestellt.
Als Versuchsanlage diente ein waagerecht angeordneter Röhrenofen (Länge ca. 60 cm,
Durchmesser ca. 20 cm), in dem sich ein ca. 100 cm langes Quarzglasreaktionsrohr befand.
Die an den Enden des Reaktionsrohres befindlichen Schliffverbindungen dienten zum einen als
Anschluß für die Gaszuleitung bzw. - ableitung und zum anderen zum Einbringen eines
Manipulators, mit dessen Hilfe die fertigen Proben aus dem Reaktionsrohr geschoben und
unter Schutzgas in eine Umfüllapparatur überführt werden konnten. Zusätzlich bestand die
Möglichkeit, die Apparatur an eine Vakuumanlage anzuschließen, um die gesamte Anordnung
vor Beginn der Reaktion zu evakuieren. Die Temperatur des Ofens wurde mit einem
Thermoelement (NiCrNi) gemessen und bei einem gewünschten Wert mit Hilfe eines Reglers
konstant gehalten.
Die zur Synthese benötigten Edukte wurden in bestimmten molaren Mengenverhältnissen
vermischt, in einem Achatmörser fein pulverisiert und anschließend in ein Korundschiffchen
überführt. Dieses wurde in ein Quarzrohr, welches als Schutz des eigentlichen Reaktionsrohres
diente, geschoben und so in der temperaturkonstanten Zone des Röhrenofens plaziert. Als
überströmende Gase kamen zum einen Wasserstoff und Argon und zum anderen der als
Reaktionsgas dienende Schwefelwasserstoff zum Einsatz. Die Einstellung und Kontrolle der
Strömungsgeschwindigkeit erfolgte über einen mit Siliconöl gefüllten Gasblasenzähler. Die
jeweiligen Versuchsparameter sowie die Behandlung der Produkte werden im Rahmen der
Experimente angegeben. Die dort angegebenen Versuchszeiten beinhalten sowohl die
Aufheizphasen als auch die eigentlichen Reaktionszeiten. Durch Variation der
Versuchsparameter Reaktionszeit, Versuchstemperatur und Einwaageverhältnis wurde
versucht, die jeweiligen Reaktionsbedingungen zu optimieren.
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In folgender Tabelle 1 sind die verwendeten Chemikalien zusammengestellt.
Tabelle 1: Verwendete Chemikalien
Natriumcarbonat Johnson Mathey GmbH, Karlsruhe, angegebener Reinheitsgrad
99,999 %
Kaliumcarbonat Johnson Mathey GmbH, Karlsruhe, angegebener Reinheitsgrad
99,999 %
Rubidiumcarbonat Johnson Mathey GmbH, Karlsruhe, angegebener Reinheitsgrad
99,99 %, puratronic
Cäsiumcarbonat Johnson Mathey GmbH, Karlsruhe, angegebener Reinheitsgrad
99,994 %
Mangan Alfa - Ventron, angegebener Reinheitsgrad 99 %
Schwefel Fluka AG, angegebener Reinheitsgrad 99,999 %
Selen Merck, Darmstadt, angegebener Reinheitsgrad 99,999 %
Tellur Merck, Darmstadt, angegebener Reinheitsgrad 99,999 %
Wasserstoff Linde, München, angegebener Reinheitsgrad 99,999 %
Schwefelwasserstoff Gerling, Holz & Co, Dormagen, angegebener Reinheitsgrad 99,85 %
Argon Linde, München, angegebener Reinheitsgrad 99,999 %
Zusätzliche Reinigung über eine auf 850 °C erhitzte Titanstrecke
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2.2 Röntgenographische Untersuchung von Pulvern
2.2.1 Fotographische Aufnahmen
Zur Charakterisierung pulverförmiger Substanzen wurden die in einer Argonatmosphäre fein
zerriebenen Proben in Markröhrchen aus Lindemannglas (Æ = 0,3 mm) eingeschmolzen. Die
so präparierten Proben wurden mit einer nach Simon für Kapillaren modifizierten Guinier -
 Kamera untersucht [8]. In der folgenden Tabelle sind die Geräteparameter aufgelistet.
Tabelle 2: Geräteparameter der Guinier - Kamera.
Strahlungsquelle Röntgenröhre mit Kupferanode
Strahlung CuKa1
(l = 1,540562 Å)
Monochromator Fokussierender Quarzeinkristallmonochromator nach
Johansson
Generator 40 kV, 20 mA
Kameradurchmesser 114,59 mm
Die nach einer Belichtungszeit von 24 Stunden erhaltenen Filmaufnahmen wurden mit einem
Koinzidenzmaßstab ausgewertet, der die Ablesung der Reflexlagen mit einer Genauigkeit von
1/100 mm erlaubte. Die anschließende Verfeinerung der Gitterkonstanten sowie die
Verschiebung des Nullpunktes erfolgte mit einem Programm zur Ausgleichsrechnung nach der
Methode der kleinsten Fehlerquadrate [9].
Allgemeines zu Synthesen und Untersuchungsmethoden
6
2.2.2 Diffraktometermessungen
Neben der fotographischen Methode wurde zur Bestimmung der Reflexlagen und zur
Überprüfung der röntgenographischen Reinheit der Proben die Guinier Image Foil Camera
G670 der Firma Huber (Rimsting) eingesetzt. Die hier erhaltenen Meßdaten wurden in digitaler
Form ausgegeben und konnten rechnerunterstützt weiterverarbeitet werden. Dazu kam das
Programm WinXPOW zur Anwendung, welches sowohl die Auswertung der gemessenen
Daten als auch die theoretische Berechnung von Pulverdiffraktogrammen erlaubt [10]. Die
Auswertung und Profilverfeinerung der Diffraktometermessungen erfolgte mit dem Programm
FULLPROF, welches nach dem Rietveld - Verfahren arbeitet [11].
2.3 Röntgenographische Untersuchung von Einkristallen
Die systematische Vermessung aller Reflexe von ausgewählten Einkristallen erfolgte mit einem
automatischen Vierkreisdiffraktometer der Firma Enraf - Nonius. Dazu wurden die Kristalle in
einer Argonatmosphäre in Glaskapillaren aus Lindemannglas (Æ = 0,3 mm) eingeschmolzen.
Zur Messung wurde sowohl MoKa- als auch AgKa - Strahlung verwendet. Gemessen wurde
mit dem Scan Modus W/2q. Während der Messung wurden in zeitlich äquidistanten
Abständen drei Intensitätskontrollreflexe gemessen. Dadurch werden Korrekturen während
und nach der Messung ermöglicht.
2.4 Strukturaufklärung mit Einkristalldaten
Nach Abschluß der Datensammlung aus der Diffraktometermessung wurde eine
Datenreduktion durchgeführt, wobei die Absorptionseffekte durch die empirische
Absorptionskorrektur PSI - SCAN korrigiert wurden.
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Dazu wurden einige starke, möglichst gut verteilte Reflexe ausgesucht, welche in hohen
Winkelbereichen gemessen wurden, ein Absorptionsprofil erstellt und der komplette Datensatz
damit korrigiert. Führte dieses Verfahren nicht zum Erfolg, wurde die DIFABS - Methode
herangezogen, bei der allein aus systematischen Unterschieden zwischen den gemessen F0 -
 Daten und den berechneten Fc - Werten die Informationen für die Korrektur ermittelt wurden.
Für den anisotropen Temperaturfaktor gilt:
T = exp í-2p2[ h2a*2U11 + k2b*2U22 + l2c*2U33 +2hka*b*U12 + 2hla*c*U13 + 2klb*c*U23]ý
Die angegebenen äquivalenten isotropen Temperaturfaktoren sind definiert als:
Bäq. = 4/3 (a2B11 + b2B22 + c2B33 + ab cos g B12 + ac cos b  B13+ bc cos a B23)
mit Bij = 8p2Uij
Um zu beurteilen, wie gut das angegebene Strukturmodell mit dem realen übereinstimmt,
wurde der sogenannte Zuverlässigkeitsfaktor (residual index) oder R - Wert angegeben.
Um den Fehler einer gemessenen Intensität (Standardabweichung, Extinktion) zu
berücksichtigen, werden die gewichteten R - Werte angegeben, für die gilt:
wR2 = 
( )å
å -
hkl
22
o
22
c
2
o
hkl
Fw
)FF(w
 mit w = Wichtungsfaktor
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2.5 Neutronenbeugungsuntersuchungen
 
2.5.1 Theoretische Grundlagen
Die der Röntgendiffraktometrie ähnliche Neutronendiffraktometrie setzt die in einem
Kernreaktor erzeugten und durch Reflexion an einem Kristall aus der „weißen“ Strahlung
separierten Neutronen ein. Sowohl die Wellenlänge dieser Neutronen, die in der
Größenordnung atomarer Dimensionen liegt als auch die Querschnitte für die Streuung an
Materie sind mit denen der Röntgenstrahlung vergleichbar und können deshalb zur
Strukturuntersuchung herangezogen werden. Da Neutronen elektrisch neutrale
Elementarteilchen sind, treten beim Eindringen in Materie keine Wechselwirkungen mit der
Elektronenhülle auf. Die Streuung von Neutronen in einem Kristall wird durch die
Wechselwirkung mit den Kernen der Gitteratome und bei magnetischen Substanzen zusätzlich
durch eine Wechselwirkung des magnetischen Momentes der Neutronen mit dem der
Gitteratome hervorgerufen. Besitzen die Gitteratome ein magnetisches Moment, so setzt sich
die durch das Quadrat des Strukturfaktors beschriebene Streuung aus der durch
Kernwechselwirkungskräfte resultierenden Kernstreuung und einer magnetischen Streuung
zusammen. Demgemäß läßt sich formulieren:
.)Mag(F)Kern(FF 2hkl
2
hkl
2
hkl +=
Der Strukturfaktor des Kernbeitrages wird folgendermaßen beschrieben:
Fhkl(Kern) = å bi exp {2pi(hxi + kyi + lzi)}
Die Summation erfolgt über alle Atome i in der Elementarzelle. xi, yi, zi sind die Ortsparameter
der einzelnen Atome und bi ist die Streulänge. Im Gegensatz zur Röntgenbeugung ist hier die
Kernstreulänge bi unabhängig von der Ordnungszahl und damit von der Anzahl der
Elektronen, sie wird lediglich durch die
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Nukleonenkonfiguration und im Falle eines Kernspins von der relativen Orientierung von
Neutronen- und Kernspin beeinflußt. Da die Wellenlänge l der Neutronen um einige
Zehnerpotenzen größer ist als der Durchmesser der Kerne ist die Streulänge bi nahezu
unabhängig vom Beugungswinkel q. Der bei Atomen mit einem magnetischen Moment
zusätzlich auftretende magnetische Streubeitrag zum Gesamtstrukturfaktor läßt sich wie folgt
beschreiben.
Fhkl(Mag.) = q å pi  exp {2pi(hxi + kyi + lzi)}
mit q = sin a
In die Summe gehen alle magnetischen Atome der Elementarzelle ein, wobei q den
magnetischen Wechselwirkungsparameter und pi die magnetische Streuamplitude der Atome
angibt. Der Winkel a beschreibt den Winkel zwischen dem Streuvektor und der Richtung der
Spins. Da die Wellenlänge der Neutronen in der Größenordnung der Elektronenhüllen der
Atome liegt und es sich bei der Streuung am magnetischen Moment um eine Wechselwirkung
mit der Elektronenhülle handelt, ist die Streuamplitude hier winkelabhängig. Für die
Streuamplitude gilt:
( )qm= Sf
mc
e
p
2
N
2
i
mit e = Elementarladung, Nm = magnetisches Moment des Neutrons, m = Masse des
Elektrons, c = Lichtgeschwindigkeit, S = magnetisches Moment in Bohrschen Magnetonen
und f(q) = magnetischer Formfaktor.
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Die Winkelabhängigkeit am Beispiel des Spin - only - Systems Mn2+ stellt sich wie folgt dar
[12]:
Tabelle 3: Winkelabhängigkeit des magnetischen Formfaktors f(q) am Beispiel von Mn2+
sin2q/l2 f(q) sin2q/l2 f(q)
0,0
0,05
0,1
0,15
0,2
0,25
0,3
0,35
0,4
1,0
0,9720
0,8943
0,7826
0,6558
0,5299
0,4153
0,3169
0,2358
0,45
0,5
0,6
0,7
0,8
0,9
1,0
1,1
0,1709
0,1202
0,0522
0,0153
-0,0029
-0,0106
-0,0130
-0,0127
Wie Abbildung 1 zeigt, verhält sich der magnetische Formfaktor vergleichbar dem
röntgenographischen, jedoch kann man hier ein stärkeres Abfallen des Formfaktors bei
größeren Winkeln erkennen, weil die Neutronen lediglich mit den äußeren ungepaarten
Elektronen in Wechselwirkung treten.
-0,2
0
0,2
0,4
0,6
0,8
1
0,5 1 1,5
sinq /l
f(q)
Abbildung 1: Magnetischer Formfaktor von Mn2+
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2.5.2 Das E6 - und das E3 - Diffraktometer (Berlin)
Die Beugungsexperimente wurden am Forschungsreaktor BER II im Hahn - Meitner -
 Institut in Berlin durchgeführt. Das hochauflösende E6 - Diffraktometer ist mit einem
horizontal und vertikal fokussierenden Monochromator ausgerüstet, der einen besonders
hohen Neutronenfluß am Probenort erzeugt. Der Monochromator besteht aus
pyrolytischem Graphit. Sowohl die Ausrichtung der Monochromatoren als auch der
Abstand zwischen Monochromator und Probe ist variabel. Der Neutronenfluß am Ort
der Probe beträgt 5·106 n/cm2s. Die Messungen erfolgten mit einem BF3 - Zähler, der
über 200 Kanäle mit einer Schrittweite von 0,1° bezogen auf 2 q verfügt. Insgesamt
kann ein Winkelbereich von 5° - 115° vermessen werden. Das Anlegen eines äußeren
Magnetfeldes (max. 50 kOe) wurde durch den Vertikal - Cryomagneten VM - 3
realisiert, der Messungen in einem Temperaturbereich von » 1,5 - 300 K erlaubt.
Abbildung 2 gibt den schematischen Aufbau des E6 - Diffraktometers wieder.
Abbildung 2: Schematischer Aufbau des E6 - Diffraktometers
Kollimator
ProbeMonitor
Shutter und
Kollimatoren
zweiter
Shutter
Graphitfilter
Monochromator Detektor
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Neben Messungen mit dem E6 - Diffraktometer standen zusätzlich Messungen vom
E3 - Diffraktometer zur Verfügung. Das E3 - Diffraktometer arbeitet nach dem gleichen
Prinzip wie das E6 - Diffraktometer. Es findet jedoch keine Fokussierung des
monochromatisierten Nullstrahls statt. Die Messungen erfolgten mit einen Multicounter,
der über 400 Kanäle mit einer Schrittweite von 0,2° bezogen auf 2 q verfügt.
2.5.3 Probenvorbereitung
Zur Neutronenbeugungsuntersuchung wurden die Verbindungen Na6MnS4 und
K2Mn3S4 synthetisiert und durch röntgenographische Methoden auf ihre Reinheit
überprüft. Anschließend wurden 2 - 5 g der Substanz in einer Schutzgasatmosphäre fein
verrieben und in ein Aluminiumröhrchen von 8 mm Durchmesser und 50 mm Länge bei
einer Wandstärke von 0,05 mm eingefüllt und mit einem Aluminiumschraubverschluß
unter Verwendung einer Vitondichtung luftdicht verschlossen.
2.5.4 Auswertung der Neutronenbeugungsmessungen
Der in diesem Kapitel beschriebene Weg soll eine mögliche Lösungsstrategie aufzeigen,
um Neutronenbeugungsuntersuchungen von antiferromagnetisch ordnenden Substanzen
zu interpretieren.
Zu Beginn wird anhand der unterhalb der Néel - Temperatur zusätzlich auftretenden
Reflexe die Metrik bestimmt. Diese entspricht entweder der kristallographischen Metrik
oder läßt sich durch Vervielfachen einer oder mehrerer Achsen dieser Zelle beschreiben.
Mit den durch entsprechende Transformation erhaltenen, zugehörigen Atomkoordinaten
der magnetischen Atome wird in einem zweiten Schritt versucht, mit Hilfe von
Programmen zur theoretischen Berechnung von Intensitätsverteilungen ein Spin -
Strukturmodell zu erstellen.
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Im Fall einer antiferromagnetischen Wechselwirkung muß der resultierende Gesamtspin
null sein, d.h. auf jeweils die Hälfte entfällt ein „negativer“ bzw. „positiver“ Spin. Man
hat nach folgender Beziehung n Möglichkeiten der Anordnung von 2p Atomen [13].
n = 
2)!(2
)!2(
p
p
Der nächste Schritt besteht darin, ein passendes Modell der Spinstruktur zu finden, mit
dem sich das gefundene Neutronenbeugungsdiagramm berechnen läßt. Die
Verfeinerung dieses Spinmodells, die Ermittlung der Raumausrichtung der
Spinmomente und damit auch die Anpassung an die reale Intensitätsverteilung wird
dann zum Beispiel mit dem Programm FULLPROF durchgeführt [11]. Da die
magnetischen Reflexe nur im kleinen 2q - Bereich auftreten und außerdem die Reflexe
in hohen Winkelbereichen eine stark verbreiterte Form aufweisen, reicht eine
Auswertung der Pulverdiagramme bis ca. 60° in 2q häufig aus. Entscheidend für eine
erfolgreiche Magnetstrukturaufklärung ist neben der Wahl eines guten Startmodells (die
kristallographischen Parameter können aus der Raumtemperaturmessung entnommen
und festgehalten werden) die Verfeinerungsstrategie. Hierbei hat es sich als sinnvoll
erwiesen, zuerst eine Verfeinerung der globalen Parameter durchzuführen, da diese eine
starke Korrelation mit den lokalen Parametern der einzelnen Phasen aufweisen. Durch
Vergleiche der einzelnen Pulverdiffraktogramme nach jedem einzelnen Verfeinerungs-
schritt läßt sich die Anpassung beurteilen.
2.6 Magnetische Messungen
Die magnetischen Messungen wurden mit einem SQUID - Magnetometer
(Superconducting Quantum Interference Device) der Firma Quantum Design
durchgeführt. Zur Probenpräparation werden 3 - 4 mg der reinen Substanz in eine
Quarzglasampulle mit einem Außendurchmesser von 2 mm, einer Wandstärke von
0,01 mm und einer Länge von ca. 8 mm eingeschmolzen. Um zu verhindern, daß sich
die Substanz während der Messung bewegt, sitzt eine Kugel aus Quarzglas fest auf der
feinkristallinen Substanz auf.
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3 Untersuchungen zur Darstellung und Charakterisierung von
Alkalimetallübergangsmetallchalkogeniden
3.1 Die Verbindung K2Mn3S4
3.1.1 Darstellung
Die Synthese der Verbindung K2Mn3S4 erfolgte in dem im Kapitel 2.1 beschriebenen
Röhrenofen durch die Umsetzung von Kaliumcarbonat mit elementarem Mangan in
einem Schwefelwasserstoffstrom. Die bei einer Reaktionstemperatur von 900 °C, einer
Reaktionszeit von 5 h und einem molaren Einwaageverhältnis von 5 : 1 (Kalium-
carbonat : Mangan) erhaltenen Produkte lagen in Form von roten, dünnen, plättchen-
förmigen Kristallen vor. Im Laufe der Versuchsreihe stellte sich heraus, daß ein relativ
großer Überschuß der Alkalikomponente zu einer größeren Ausbeute und vor allem zu
einer wesentlich besseren Kristallisation des Produktes führt.
Zur Aufarbeitung und Reinigung der Kaliumverbindung wurden die als Nebenprodukt
in Form einer gelben klebrigen Substanz vorliegenden Kaliumsulfide mit Wasser und
Ethanol herausgewaschen und das Produkt anschließend im Hochvakuum getrocknet.
Da das ternäre Sulfid, wie schon von A. Völker beschrieben, sich durch den längeren
Kontakt mit Wasser allmählich zersetzt, wurden die Substanzen unter Argon aufbewahrt
[14].
3.1.2 Einleitende Bemerkung zur Kristallstrukturanalyse der Verbindung K2Mn3S4
Die Verbindungsklasse Alkalimetall/Mangan/Chalkogen und im speziellen das System
Kalium/Mangan/Schwefel wurde bereits sehr früh untersucht. Erste Ergebnisse wurden
1846 von A. Völker publiziert, der durch Verschmelzen eines Gemisches von
Manganoxid, Schwefel und Kaliumcarbonat eine rote, plättchenförmige, kristalline
Substanz isolieren konnte, deren Zusammensetzung sich mit der Substanzformel
K2Mn3S4 beschreiben läßt [14].
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Neben der Bestimmung der Zusammensetzung wurden an dieser Stelle auch die
chemischen Eigenschaften analysiert, wobei vor allem die Feuchtigkeitsempfindlichkeit
der Substanz weitere Untersuchungen erschwerte.
1966 gelang die Synthese der Thiomanganate Cs2Mn3S4 und Rb2Mn3S4, und die
Bestimmung ihrer Kristallstruktur über Röntgenbeugungsexperimente mit Einkristallen
[15]. Allerdings wurde aufgrund der Intensitätsverteilung der schwachen Reflexe eine
statistische Besetzung von 4 Manganatomen auf die Punktlagen 4a und 4b in der
Raumgruppe Iba2 angenommen, während 8 Manganatome die Punktlage 8c vollständig
besetzen. Aufgrund von röntgenographischen Untersuchungen an pulverförmigen
Proben wurde für die Kaliumverbindung Isotypie zum Cs2Mn3S4 - Typ vorgeschlagen.
Es schlossen sich weitere Untersuchungen an, bei denen durch die Auswertung
entsprechender FOURIER - Synthesen die bisher angenommene Verteilung der
Manganatome nicht bestätigt werden konnte [16]. Vielmehr wurde hier der
Verfeinerung ein Modell in der Raumgruppe Ibam zugrunde gelegt, bei dem die 12
Manganatome folgende Verteilung auf die 16 Atompositionen einnehmen: 1 Mn in 4a,
4 Mn in 4b und 7 Mn in 8g mit y = 0,234.
Durch eine weitere Einkristalluntersuchung der Verbindung Cs2Mn3S4 [6] konnte dann
schließlich eine geordnete Besetzung der Manganlagen ermittelt werden, die sowohl mit
den Einkristalldaten der entsprechenden Selenide und Telluride [7] als auch mit denen
der Cobaltate [6] und Zinkate [17] übereinstimmte. Danach belegen die Manganatome
die Punktlage 4b und 8g in der Raumgruppe Ibam.
Weiterführende Untersuchungen an Einkristallen der Verbindung K2Mn3S4 zeigten, daß
sich auch diese in dem Cs2Mn3S4 - Strukturtyp beschreiben läßt [18]. Die Verfeinerung
ergab ein zunächst zufriedenstellendes Ergebnis, jedoch blieben schon hier einige
Punkte unberücksichtigt, die ein Abweichen von der angenommenen Struktur anzeigten.
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Charakteristische Baueinheiten aller ternären Alkalimetallübergangsmetallchalkogenide
sind [MX4] - Tetraeder, welche im Fall des Cs2Mn3S4 - Typs zweidimensional über
Kanten verknüpft unendliche Tetraederschichten bilden, die zu ¾ geordnet mit Mangan-
atomen besetzt sind. Separiert werden diese Schichten durch die Alkalimetallatome, die
ihrerseits würfelförmig von Chalkogenatomen koordiniert werden. Die Kristallstruktur
der Verbindung Cs2Mn3S4 ist in Abbildung 3 skizziert. In der Projektion entlang der
orthorhombischen a - Achse sind die [MX4] - Tetraederschichten dargestellt, welche
sich mit den Alkalimetallschichten (schwarze Kugeln) entlang der c - Achse
abwechseln.
Abbildung 3: Cs2Mn3S4 - Typ, Projektion entlang der orthorhombischen a - Achse.
b
c
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Die geordnete ¾ Besetzung der Schichten wird deutlich durch die im folgenden
dargestellte Projektion auf die a - b - Ebene. Innerhalb einer Schicht bilden sich Ketten
aus, welche alternierend voll (nur graue Tetraeder) und halb (graue Tetraeder und
Lücken) besetzt sind.
Abbildung 4: Cs2Mn3S4 - Typ, Projektion auf die a - b - Ebene.
Die beschriebene Struktur des Cs2Mn3S4, welche in der orthorhombischen Raumgruppe
Ibam (Nr. 72) kristallisiert, leitet sich vom BaZn2P2 - Typ (RG.: I4/mmm Nr. 139) ab,
bei dem alle Tetraederlücken kristallographisch äquivalent und vollständig besetzt sind
[19].
a
b
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Den Symmetrieabbau aus der Raumgruppe I4/mmm in die Raumgruppe Ibam zeigt das
folgende Gruppe - Untergruppe - Schema.
I4/mmm (Nr.139)
t2
Fmmm (Nr.69)
k2
Bmcm (Nr.67)
k2
Ibam (Nr.72)
Abbildung 5: Gruppe - Untergruppe - Schema zum Symmetrieabbau von der Raum-
gruppe I4/mmm zur Raumgruppe Ibam.
Durch den Übergang von der Raumgruppe I4/mmm zur Raumgruppe Ibam des
Cs2Mn3S4 und den damit verbundenen Aufspaltungen der einzelnen Punktlagen ist erst
eine geordnete ¾ Besetzung der Tetraederlücken möglich.
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3.1.3 Untersuchungen zur Struktur von K2Mn3S4
Zur Charakterisierung der durchscheinenden, teilweise verwachsenen Plättchen wurde
eine Guinier - Simon - Pulveraufnahme angefertigt und wegen der Annahme der
Isotypie zum Cs2Mn3S4 mit einer Filmaufnahme dieser Verbindung verglichen.
Aufgrund des Reflexmusters und der ähnlichen Reflexintensitätsverteilung wurde
zunächst versucht, die Reflexe orthorhombisch zu indizieren. Es konnten auf diese
Weise alle Reflexe widerspruchsfrei indiziert werden. Auffallend war jedoch, daß alle
Reflexe, die im Falle der Cäsiumverbindung relativ schwach waren, bei der
Kaliumverbindung gar nicht mehr auftraten, wie z.B. der Reflex 2 0 0, und daß nur
Reflexe (h k l) indiziert wurden, bei denen k einen geraden Wert annahm. Deshalb
wurde k halbiert und so die folgenden Gitterkonstanten, nach Ausgleichsrechnung aus
12 Reflexen, ermittelt: a = 5,822(1) Å, b = 5,509(4) Å und c = 13,401(2) Å
Die zugehörigen sin2q - Werte und die Indizierung sind im Anhang (Tabelle A1)
aufgeführt. Bleibt das Baumuster des Cs2Mn3S4 - Typs erhalten, dann müssen, um die
b - Achse halbieren zu können, die Manganatome statistisch verteilt werden. Mit dieser
Verteilung wird das Gruppe - Untergruppe - Schema, welches vom Aristotyp, dem
BaZn2P2 - Typ, zur orthorhombischen Raumgruppe des Cs2Mn3S4 führt, umgekehrt. Die
Struktur läßt sich dann in der höchstsymmetrischen Raumgruppe I4/mmm beschreiben.
Dies setzt natürlich voraus, daß die Kantenlängen a und b gleich groß sind. Aus den
erheblichen Unterschieden der Gitterkonstanten geht aber hervor, daß im Fall der
Verbindung K2Mn3S4 keine statistische Verteilung der Manganatome vorliegen kann.
Da die Möglichkeit bestand, daß die Reflexe mit k = 2n im Fall des K2Mn3S4 so
schwach und deswegen auf einer Pulveraufnahme nicht mehr zu erkennen sind, wurde
eine Einkristallmessung mit den Zellabmessungen a = 5,83 Å, b = 11,05 Å und
c = 13,4 Å angefertigt. Bei der Datenreduktion ließ man alle Reflexe mit einer
Nettointensität größer Null zu. Die meisten entsprechen den Reflexionsbedingungen
h + k + l = 2n, also denen eines innenzentrierten Gitters.
Mit der Einführung einer Sigma - Schranke von I0 ³ 3s (I0) konnte der Datensatz in der
orthorhombischen Raumgruppe Ibam bis zu einem R - Wert von 0,039 verfeinert
werden.
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Trotz des relativ guten Zuverlässigkeitsfaktors ist diese Verfeinerung kristallchemisch
nicht sinnvoll, weil zum einen die Temperaturfaktoren der beiden unabhängigen
Manganatome zu stark voneinander abweichen und zum anderen ganze Reflexgruppen
ignoriert werden. In diese Gruppen gehören Reflexe, die gegen die Auslöschungs-
gesetze eines innenzentrierten Gitters verstoßen und eine gegenüber dem stärksten
Reflex (h k l = 1 2 3; Iobs.= 18423,5) nicht vernachlässigbare Nettointensität besitzen. In
Tabelle 4 sind einige dieser Reflexe aufgeführt.
Tabelle 4: K2Mn3S4, relativ starke Reflexe, die gegen die Auslöschungsgesetze eines
innenzentrierten Gitters verstoßen.
h k l Iobs.
0 2 1
0 2 3
0 2 5
2 2 1
2 2 3
2 2 5
2 2 7
5264,7
1145,9
 311,7
 561,8
 792,1
 694,8
 247,6
Außerdem konnte beim Studium des Meßprotokolls auch hier festgestellt werden, daß
intensitätsstarke Reflexgruppen nur mit k = 2n auftraten. Die Kaliumverbindung muß in
einer anderen, der Cs2Mn3S4 - Kristallstruktur sehr ähnlichen, Struktur kristallisieren.
Wie bereits in vorangegangenen Untersuchungen ausgeführt, wurden bei der folgenden
Auswertung des Datensatzes die oben beschriebenen Punkte einbezogen [20].
Berücksichtigt man alle Reflexe mit I0 ³ 2s (I0) so reduziert sich die ursprüngliche
Anzahl der gemessenen auf 134 symmetrieunabhängige Reflexe, von denen 8 recht
schwache mit k = 2n + 1 indiziert werden. Für alle anderen gilt die Metrik einer
kleineren orthorhombischen Zelle.
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Die 114 intensitätsstärksten Reflexe genügten den Reflexionsbedingungen h k l mit
h + l = 2n, 0 k l mit h + l = 2n und h 0 l mit h = 2n und l = 2n, also denen eines flächen-
zentrierten Gitters. Der Datensatz wurde in der Raumgruppe Cccm (Nr. 66) bis zu
einem ungewichteten Zuverlässigkeitsfaktor von 0,07 und einem gewichteten
Zuverlässigkeitsfaktor von 0,077 verfeinert. Das angenommene Strukturmodell kann als
eine Schichtvariante des Cs2Mn3S4 - Typs betrachtet werden, in dem eine Manganlage
(4b) statistisch zur Hälfte besetzt ist, was zur Folge hat, daß die Elementarzelle nur halb
so groß ist wie ursprünglich angenommen. Die mit Hilfe dieses Modells ermittelten
Lageparameter und Gitterkonstanten sind in Tabelle 5 zusammengefaßt.
Tabelle 5: K2Mn3S4, Lageparameter und Gitterkonstanten in der Raumgruppe Cccm.
Atom x y z
K (4f)
Mn1 (4a)
Mn2 (4b)
S (8l)
0,250
0,000
0,500
0,3942(5)
0,750
0,000
0,000
0,2427(15)
0,000
0,250
0,250
0,000
Gitterkonstanten in Å a b c
13,403(4) 5,504(2) 5,817(2)
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Dieses Modell konnte aber die gemessenen Daten nicht vollständig beschreiben, da eine
Vielzahl von schwachen Reflexen ignoriert wurde.
Bei einer weiteren Messung wurde eine monokline Zelle gefunden. Die ermittelten
Gitterkonstanten, a = 7,26 Å, b = 5,83 Å, c = 11,05 Å und b  = 112,33°, zeigten, daß im
Vergleich zur Pulvermessung die monokline b - Achse mit der orthorhombischen a -
Achse und die monokline c - Achse mit dem doppelten Wert der orthorhombischen b -
Achse übereinstimmt. Durch Transformation mit der folgenden Matrix konnte die
monokline Zelle
(abc)mono.
÷
÷
÷
ø
ö
ç
ç
ç
è
æ
2/110
001
200
= (abc)ortho.
in die orthorhombische, d.h. in die mit der doppelten b - Achse gemäß des Cs2Mn3S4 -
Typs, überführt werden.
Mit dieser monoklinen Metrik, die sich aus der orthorhombischen Zelle des Cs2Mn3S4 -
Typs durch folgenden Zusammenhang ergibt, aortho.  = bmon., bortho. = cmon. und
cortho. = 2amon.sinb , wurde ein vollständiger Datensatz vermessen. Unter Berück-
sichtigung aller 1383 symmetrieunabhängigen Reflexe konnten die Daten in der
monoklinen Raumgruppe P2/c bis zu einem R - Wert von 0,042 verfeinert werden. Die
meisten Reflexe genügen den Reflexionsbedingungen h 0 l mit l = 2n, 0 0 l mit l = 2n
und h k l mit l = 2n. Dadurch, daß anhand der Pulveraufnahme eine orthorhombische
Zelle vorgetäuscht wird und auch durch die Einkristallmessung die Abweichungen zur
Cs2Mn3S4 - Struktur nur an recht schwachen Reflexen zu erkennen sind, ist ein
Vergleich der Datensätze zur Klärung der wirklichen strukturellen Verhältnisse wichtig.
Durch gegenseitige Transformation zweier Datensätze, die von unabhängig voneinander
dargestellten Substanzen und Messungen stammen, konnte festgestellt werden, daß die
starken Reflexe einer orthorhombischen Indizierung denen einer monoklinen
Indizierung entsprechen. Auffällig ist auch, daß im Meßprotokoll der Ibam - Messung
fast nur Reflexe mit Intensitäten auftreten, die in die monokline Zelle überführt werden
können. Daneben traten jedoch einige Reflexe auf, die nicht in die monokline Zelle
transformiert werden können (z.B.: 0 k l mit k ¹ 2n oder 0 2 l mit l = 2n).
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Diese wurden an dieser Stelle aufgrund ihrer überaus schwachen Intensität
vernachlässigt, spielen aber bei den anschließenden Untersuchungen eine wichtige
Rolle. Alle Reflexe, die aufgrund der Auslöschungsbedingungen eines innenzentrierten
Gitters nicht mit der orthorhombischen Zelle beschrieben werden konnten, sind nun
durch die monokline Zelle widerspruchsfrei interpretierbar. Angaben zur Vermessung
des Kristalls sowie zur Verfeinerung der erhaltenen Struktur sind in Tabelle 6
zusammengestellt.
Tabelle 6: K2Mn3S4, kristallographische Daten und Geräteparameter.
Verbindung
Raumgruppe
Gitterkonstanten
Zahl der Formeleinheiten
Temperatur (K)
Diffraktometer
Strahlung; Graphitmonochromator
Kristallabmessungen (mm)
Meßbereich (q), Abtastverfahren
Gemessene Reflexe,
Symmetrieunabhängige Reflexe
Verfeinerte Parameter
R - Wert (alle Reflexe)
Programmsystem
K2Mn3S4
P2/c (Nr.13)
a = 7,244(2) Å, b = 5,822(1) Å,
c = 11,018(5) Å, b  = 112,33(3)°
Z = 2
298
CAD - 4, Enraf Nonius
MoKa
0,05 · 0,125 · 0,2
£ 31°, w / 2Q
5704
1383
44
0,042
SHELXTL
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Die zugehörigen Atomkoordinaten und die äquivalenten Temperaturfaktoren Uäq. in Å2
sind in der folgenden Tabelle 7 zusammengestellt.
Tabelle 7: K2Mn3S4, Atomkoordinaten und äquivalente Temperaturfaktoren in Å2.
x y z Uäq.
Mn 1      2f
Mn 2      4g
K 1        2e
K 2        2a
S 1         4g
S 2         4g
0,5
0,4991(1)
0
0
0,2881(1)
0,7120(1)
0,7508(1)
0,2497(1)
0,4879(2)
0
0,5292(1)
0,9725(1)
0,25
0,0215(1)
0,25
0
0,0638(1)
0,1696(1)
0,0146(2)
0,0139(2)
0,0279(3)
0,0293(3)
0,0145(2)
0,0145(2)
Eine Auswahl interatomarer Abstände befindet sich in Tabelle 8.
Tabelle 8: K2Mn3S4, Ausgewählte interatomare Abstände (Å).
Mn1 - S1
           S2
Mn2 - S1
           S2
2,416(1)
2,417(1)
2,397(1)
2,453(1)
2,394(1)
2,449(1)
2x
2x
1x
1x
1x
1x
K1 - S1
        S2
K2 - S1
         S2
3,291(2)
3,446(1)
3,420(1)
3,569(2)
3,353(1)
3,637(1)
3,291(1)
3,444(2)
2x
2x
2x
2x
2x
2x
2x
2x
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Die Koeffizienten der anisotropen Temperaturfaktoren und die Fo/Fc - Liste befinden
sich im Anhang (Tabelle A2 und A3).
Die Verbindung K2Mn3S4 kristallisiert nach diesem Modell in einer bisher unbekannten
Struktur, die sich als eine Stapelvariante des Cs2Mn3S4 - Typs beschreiben läßt. In
Abbildung 6 sind die Atomanordnungen der beiden Strukturtypen als Projektion entlang
der orthorhombischen a - Achse beziehungsweise der monoklinen b - Achse skizziert.
In beiden Strukturtypen werden durch Manganatome zentrierte Schwefeltetraeder
zweidimensional über Kanten verknüpft. Die so gebildeten Schichtpakete sind durch die
Alkalimetallatome separiert. Während in der Cs2Mn3S4 - Struktur die Schwefelmangan-
schichten in Richtung cortho. übereinander gestapelt sind, liegen sie im Fall der
Kaliumverbindung um ¼ des Achsenwertes zueinander verschoben. Erst nach vier
Schichtpaketen erreichen sie ihre identische Anordnung. Der Unterschied zwischen
beiden Strukturen besteht also lediglich darin, daß eine Manganschicht um ein Viertel
verschoben ist, die übrigen Atomanordnungen sind identisch.
Durch die geordnete ¾ - Besetzung der Tetraeder ergeben sich drei unterschiedlich
große Lücken, wobei eine unbesetzt bleibt und in der folgenden Darstellung als weißer
Polyeder gezeichnet ist.
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Abbildung 6: Cs2Mn3S4 - Typ (oben), Projektion entlang der orthorhombischen a -
Achse. K2Mn3S4 - Typ (unten), Projektion entlang der monoklinen b -
Achse. Angegeben sind die Lagen der Alkalimetallatome (schwarze
Kreise) sowie die zu Schichten über Kanten verknüpften [MnS4] -
Tetraeder.
b
c
a
c
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Bemerkenswert ist, daß die unterschiedlichen Tetraederlücken innerhalb der Schwefel -
Mangan - Schwefel - Schichtpakete der Cs2Mn3S4 - Struktur (oben) und der K2Mn3S4 -
Struktur (unten) eine vollkommene Übereinstimmung bezüglich der Größenverhältnisse
der einzelnen Tetraederlücken und eine identische Abfolge der Mangan - Schwefel -
 Abstände zeigen.
Abbildung 7: Abstände in den drei unterschiedlichen Tetraederlücken, innerhalb der
Schwefel - Mangan - Schwefel - Schichtpakete der Cs2Mn3S4 - Struktur
(oben) und der K2Mn3S4 - Struktur (unten). Die Positionen der Schwefel-
atome sind durch die großen dunklen Kugeln, die der Manganatome
durch die kleinen schwarzen markiert. Die kleinen weißen Kugeln sollen
die nicht besetzten Tetraederlücken anzeigen.
a
b
c
2.64
2.44
2.44
2.42
2.42
2.45
2.64
2.64
2.44
2.44
2.45
2.61
2.61 2.61
2.61
2.45 2.40
2.45 2.39
2.42
2.42
2.42
2.42
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Der mittlere Mangan - Schwefel - Abstand im K2Mn3S4 beträgt 2,39 Å. Eine Übersicht
der mittleren Mn - S - Abstände ist in Tabelle 9 zusammengestellt.
Ein Vergleich dieses Abstandes mit den Mangan - Schwefel - Abständen der übrigen
Alkalimetallmangansulfide zeigt folgende Gesetzmäßigkeiten: 1.) der Mn - S - Abstand
nimmt mit zunehmender Größe des Alkalimetallions zu, 2.) der Mn - S - Abstand wird
um so kleiner, je mehr Verknüpfungen vorliegen.
Tabelle 9: Mittlere Mangan - Schwefel - Abstände in Å
A A6MnS4 A2MnS2 A2Mn2S3 A2Mn3S4
Na
K
Rb
Cs
2,42
2,47 2,43
2,45
2,47
2,40
2,39
2,42
2,42
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Eine von wenigen plättchenförmigen Kristallen angefertigte rasterelektronen-
mikroskopische Aufnahme ist in der folgenden Abbildung 8 wiedergegeben.
Abbildung 8: K2Mn3S4, rasterelektronenmikroskopische Aufnahme der Verbindung
Zur Auswertung wurde das sechseckige Plättchen herausgenommen und die Winkel
vermessen.
Auch hier konnte der monokline Winkel von 112° gefunden werden. Das hexagonal
anmutende Kristallfragment ist ein Bruchstück eines Einkristalls, dessen
pastillenförmiger Habitus in der Aufnahme angedeutet wird. Man blickt entlang 0 k 0
auf die a - c - Ebene.
112,2
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Aufgrund der strukturellen Ähnlichkeit der Verbindungen K2Mn3S4 und Cs2Mn3S4
wurde bei der Erstellung des Gruppe - Untergruppe - Schemas davon ausgegangen, daß
sich beide vom gleichen Strukturtyp ableiten lassen. Gemeinsamer Aristotyp ist der
BaZn2P2 - Typ mit der tetragonalen Raumgruppe I4/mmm (Nr. 139). Durch die
Beschreibung der Verbindung K2Mn3S4 in dieser Raumgruppe über eine Idealisierung
der Lageparameter und durch eine statistische ¾ Besetzung der Manganlagen, erhält
man mit der aus der Pulveraufnahme ermittelten c - Achse (13,401 Å) sowie dem
Volumen der monoklinen Elementarzelle (V = 492,83 Å3) die Metrik der tetragonalen
Zelle.
Gitterkonstanten in I4/mmm (Nr. 139): a = 4,005 Å,
c = 13,401 Å
Formeleinheiten pro Elementarzelle: Z = 1
Punktlagenbesetzung:
K in 2a 4/mmm 0 0 0
Mn in 4d 4 m2 0 ½ ¼ (statistische ¾ Besetzung)
S in 4e 4mm 0 0 z   mit z » 0,3506
Durch einen translationengleichen Abbau vom Index 2 gelangt man durch Verdopplung
der Elementarzelle, wobei aus der innen- eine flächenzentrierte Zelle entsteht, zur
orthorhombischen Raumgruppe Fmmm (Nr. 69). Die statistische ¾ Besetzung und auch
der Ursprung bleiben erhalten.
Gitterkonstanten in Fmmm (Nr. 69): a = 5,664 Å
b = 5,664 Å
c = 13,401 Å
Formeleinheiten pro Elementarzelle: Z = 2
Punktlagenbesetzung:
K in 4a mmm 0 0 0
Mn in 8f 222 ¼ ¼ ¼ (statistische ¾ Besetzung)
S in 8i mm2 0 0 z   mit z » 0,3506
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Der nächste Schritt im Symmetrieabbau ist ein translationengleicher Abbau vom Index
2 in die monokline Raumgruppe C2/m (Nr. 12). Durch die folgende Matrix wird die
orthorhombische in die monokline Elementarzelle transformiert.
(abc)ortho. 
÷÷
÷
÷
ø
ö
çç
ç
ç
è
æ
2/100
010
2/101
= (abc)mon.
Gitterkonstanten in C2/m (Nr. 12): a = 5,664 Å
b = 5,664 Å
c = 7,274 Å
b  = 112,904°
Formeleinheiten pro Elementarzelle: Z = 1
Punktlagenbesetzung:
K in 2a 2/m 0 0 0
Mn in 4h 2 0 y ½   mit y = 0,25 (statistische ¾ Besetzung)
S in 4i m x 0 z   mit x » 0,35 und z » 0,70
Die hier erhaltene c - Achse entspricht der bei der Einkristallmessung erhaltenen a -
 Achse und auch der monokline Winkel stimmt mit der Einkristallmessung überein.
Während die Manganatome noch eine einzige Punktlage besetzen, wird durch einen
klassengleichen Abbau in die Raumgruppe P2/m (Nr. 10) eine Aufspaltung ermöglicht.
Die Punktlage 2k wird hierbei vollständig, wogegen die Punktlage 2l statistisch zur
Hälfte mit den Übergangsmetallatomen besetzt wird.
Gitterkonstanten in P2/m (Nr. 10): a = 5,664 Å
b = 5,664 Å
c = 7,274 Å
b  = 112,904°
Formeleinheiten pro Elementarzelle: Z = 1
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Punktlagenbesetzung:
K in 1a 2/m 0 0 0
K in 1e 2/m ½ ½ 0
Mn in 2k 2 0 y ½   mit y = 0,25
Mn in 2l 2 ½ y ½  mit y = 0,25 (statistische 1/2 Besetzung)
S in 2m m x 0 z   mit x » 0,35 und z » 0,70
S in 2n m x ½ z   mit x » 0,35 und z » 0,70
Erst der letzte Schritt in die Raumgruppe P2/c gewährleistet durch Verdopplung einer
Achse und der damit verbundenen Aufspaltung der Punktlagen eine geordnete ¾ -
Besetzung. Ein Gruppe - Untergruppe - Schema, in welches die Strukturen von
K2Mn3S4 und Cs2Mn3S4 einbezogen sind, zeigt Abbildung 9.
I4/mmm (Nr. 139)
t2
[110;110;001]
   Fmmm (Nr. 69)
t2
[100;010; 2/1  0 1/2]
k2
C2/m (Nr. 12) Bmcm (Nr. 67)
k2 k2
[100;020;001]
P2/m (Nr. 10)
k2
[200;010;001]
Ibam (Nr. 72)
(Cs2Mn3S4)
P 2/c (Nr. 13)
(K2Mn3S4)
Abbildung 9: Gruppe - Untergruppe - Schema, in das sowohl der Cs2Mn3S4- als auch
der K2Mn3S4 - Strukturtyp einbezogen sind.
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Trotz der recht guten Verfeinerung der gemessenen Datensätze mit dem zuvor
beschriebenen Modell blieben einige Unstimmigkeiten bestehen. So traten z.B. Reflexe
in der Messung auf der Grundlage einer orthorhombischen Metrik auf, die, wie schon
zuvor erwähnt, nicht in die monokline Struktur transformierbar waren. Wegen ihrer
geringen Intensität (Io < 3s (Io)) wurden sie dort vernachlässigt. Um aber alle meßbaren
Reflexe beschreiben zu können, wurde eine weitere Vermessung eines Einkristalls
durchgeführt. Aufgrund der Tatsache, daß man bei der Vermessung mit einem
automatischen Vierkreisdiffraktometer nur die durch die Vorgabe der Metrik
festgelegten Reflexlagen ansteuert und vermißt, könnten im vorliegenden Fall einige,
vielleicht entscheidende Informationen verloren gegangen sein. Der folgenden Messung
liegt die große orthorhombische Zelle zugrunde, dabei wurde die c - Achse nochmals
verdoppelt.
Damit ergeben sich die folgenden Gitterkonstanten: a = 5,84 Å, b = 11,08 Å und
c = 26,91 Å.
In Abbildung 10 ist das reziproke Gitter dargestellt, in welchem die Reflexe der
monoklinen und die der orthorhombischen Ibam - Zelle angegeben sind (Abbildung 10).
Abbildung 10: K2Mn3S4, Reziprokes Gitter der monoklinen h 0 l - Ebene (Kreuze) und
der orthorhombischen 0 k l - Ebene (Punkte).
x x x x xx
x x x x xx x
x x x xx x x
x x xx x x
x x x x x x x
l ortho.
k ortho.
h mono.
l mono.
x x x xx
x
x
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Auffällig waren hierbei mehrere Punkte:
1.) Betrachtet man das reziproke Gitter der orthorhombischen Zelle mit der c - Achse
von 26 Å, so kann festgestellt werden, daß alle in vorherigen Untersuchungen
gemessenen Reflexe beschrieben werden können, daß jedoch ganze Reflexgruppen
systematisch fehlen. Zu diesen Gruppen zählen alle Reflexe, für die gilt: h k l mit
k ¹ 2n und l = 2n. Reflexe, für die h k l mit k ¹ 2n und l ¹ 2n gilt, treten dagegen mit
einer relativ großen Intensität auf. Die eigenartige, aber charakteristische Leere des
reziproken Raums (siehe kleine Zeichnung in Abbildung 10) deutet auf das
Vorliegen eines Zwillings hin.
2.) Alle zuvor genannten Reflexgruppen können nicht in die monokline Zelle
transformiert werden. Die Reflexe h k l mit k ¹ 2n und l ¹ 2n können zusätzlich
nicht in der kleinen orthorhombischen Zelle auftreten.
Eine Beschreibung der Struktur mit der großen orthorhombischen Zelle ist
kristallographisch aufgrund der systematischen Abwesenheit ganzer Reflexgruppen
nicht sinnvoll. Daher wurde auf eine weitere Auswertung der Daten verzichtet. Es muß
hier ein anderer Effekt eine Rolle spielen, der die orthorhombische Struktur vortäuscht.
Die folgende Untersuchung eines Einkristalls der Verbindung K2Mn3S4 wurde mit
einem CCD - Gerät der Firma Bruker (Karlsruhe) durchgeführt. An dieser Stelle danke
ich Herrn M. Ruf für die durchgeführte Messung. Diese nach einem anderem Meß-
verfahren arbeitende Methode erlaubt die Vermessung des reziproken Gitters, ohne
einschränkende Kenntnis eines metrischen Zusammenhangs.
Die gemessenen Daten ergaben, daß die Verbindung K2Mn3S4 verzwillingt vorliegt. Die
Auswertung wurde mit dem Zwillingsprogramm GEMINI aus dem Programmpacket
SHELXTL durchgeführt. Damit ist man in der Lage, die Reflexe der Individuen
voneinander zu trennen und getrennt zu behandeln.
Die Daten eines einzelnen Individuums lassen sich mit der zuvor beschriebenen
monoklinen Struktur widerspruchsfrei lösen und verfeinern. Die Ergebnisse dieser
Verfeinerung sind in den folgenden Tabelle 10, 11 und 12 angegeben.
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Tabelle 10: K2Mn3S4, kristallographische Daten und Geräteparameter
(CCD - Messung).
Verbindung
Raumgruppe
Gitterkonstanten
Gemessene Reflexe
Symmetrieunabhängige Reflexe
Verfeinerte Parameter
R - Wert Fo > 4 s (Fo) (447 Reflexe)
R - Wert (alle Reflexe)
Programmsystem
K2Mn3S4, Daten eines einzelnen
Zwillingsindividuums
P2/c (Nr. 13)
a = 7,267(1) Å, b = 5,836(1) Å
c = 11,062(1) Å, b  = 112,281(3)°
3270
607
45
0,042
0,054
SHELXTL
Die zugehörigen Atomkoordinaten und die äquivalenten Temperaturfaktoren Uäq. in Å2
eines Individuums sind in der folgenden Tabelle 11 zusammengestellt.
Tabelle 11: K2Mn3S4, Atomkoordinaten und äquivalente Temperaturfaktoren (CCD -
 Messung)
x y z Uäq.
Mn 1      2f
Mn 2      4g
K 1        2e
K 2        2a
S 1         4g
S 2         4g
0,5
0,4989(1)
0
0
0,288(1)
0,7129(1)
0,7507(2)
0,2501(3)
0,4867(5)
0
0,5293(4)
0,9717(4)
0,25
0,0219(1)
0,25
0
0,064(1)
0,169(1)
0,0168(4)
0,0167(3)
0,0344(2)
0,0338(5)
0,0169(5)
0,0176(5)
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Eine Auswahl interatomarer Abstände befindet sich in Tabelle 12.
Tabelle 12: K2Mn3S4, Auswahl interatomarer Abstände in Å eines Zwillings-
individuums (CCD - Messung)*.
Mn1 - S1
           S2
Mn2 - S1
           S2
2,423(2)
2,431(6)
2,401(5)
2,465(6)
2,406(3)
2,458(2)
2x
2x
1x
1x
1x
1x
K1 - S1
         S2
K2 - S1
         S2
3,308(2)
3,456(6)
3,428(4)
3,574(4)
3,362(4)
3,647(4)
3,291(6)
3,463(2)
2x
2x
2x
2x
2x
2x
2x
2x
* Die Abweichung der Abstände im Vergleich zu denen in Tabelle 8 sind dadurch bedingt, daß die
Gitterkonstanten, die Tabelle 10 enthält, eingesetzt wurden.
Die Tabelle mit den Koeffizienten der anisotropen Temperaturfaktoren befindet sich im
Anhang (Tabelle A4). Die Beschreibung des Zwillings und die abschließende
Diskussion befindet sich im folgenden Kapitel 3.1.4.
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3.1.4 Der Zwilling K2Mn3S4
Die vorliegenden Zwillingskristalle der Verbindung K2Mn3S4 können als
Achsenzwillinge beschrieben werden, wenn man die Art des Zwillingselementes als
Einteilungskriterium zugrunde legt. Ein Individuum kann durch eine gemeinsame
zweizählige Drehachse in das andere überführt werden. Da das Zwillingselement hier
nur ein Pseudosymmetrieelement der Holoedrie darstellt, ist eine Einordnung nach der
Gitter - Orientierungs - Klassifikation jedoch sinnvoller.
Nach diesem Einteilungskriterium gehören die systematisch verwachsenen Kristalle in
die Gruppe der pseudo - meroedrischen - partiell - meroedrischen Zwillinge. Dies ist ein
Spezialfall der pseudo - meroedrischen Zwillinge. Auch hier wird durch das Zwillings-
element eine orthorhombische Zelle vorgetäuscht, obwohl die Realstruktur eine
monokline Metrik besitzt. Man kann jedoch nicht wie in einem typischen pseudo -
meroedrischen Zwilling die Reflexe im reziproken Gitter trennen, sondern das Bild
entspricht eher dem eines partiell - meroedrischen Zwillings vom Index 2. Ein Bild des
reziproken Gitters (Netzebene h 1 l) gibt Abbildung 11 wieder.
Abbildung 11: K2Mn3S4, Reziprokes Gitter beider Zwillingsindividuen (1 und 2)
l1l2
h1
h2
1
2
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Die reziproken Gitter beider Individuen (1, 2) sind vermerkt, wobei die Reflexlagen
eines Individuums als Punkte (Individuum 1) und die anderen als Kreise (Individuum 2)
wiedergegeben sind.
Das zugehörige Zwillingsgesetz lautet: (abc)1
÷
÷
÷
ø
ö
ç
ç
ç
è
æ
102/1
010
001
 = (abc)2
Trägt man in dieses Bild des reziproken Gitters nun zusätzlich die entsprechende
Netzebene der orthorhombischen Elementarzelle mit den Zellabmessungen (a = 5,84 Å,
b = 11,08 Å und c = 26,91 Å) ein, so kann man erkennen, daß diese alle Reflexe beider
Zwillingsdomänen abdeckt.
Abbildung 12: K2Mn3S4, Reziprokes Gitter beider Zwillingsindividuen (1 und 2),
wobei die Reflexlagen eines Individuums als Punkte (Individuum 1)
und die anderen als Kreise (Individuum 2) wiedergegeben sind.
Zusätzlich sind die Reflexlagen der großen orthorhombischen Zelle mit
angegeben (Kästchen).
l1
l2
h1h2
1
2
k ortho.
l ortho.
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In den vorne beschriebenen Untersuchungen wurde diese orthorhombische Elementar-
zelle vorgetäuscht. Hier ist jedoch deutlich zu erkennen, daß nicht nur ganze Reflex-
gruppen fehlen, sondern die vorhandenen Reflexe nicht mit der höhersymmetrischen
Struktur zu vereinbaren sind.
Um die Frage zu klären, warum man die Datensätze der CAD - 4 Messung mit dem
monoklinen Strukturmodell bis zu einem der CCD - Messung vergleichbaren R - Wert
verfeinern konnte, obwohl die Reflexintensitäten sich aus Intensitäten der sich
überlagernden Zwillingsindividuen zusammensetzt, wurden die Meßdaten nochmals
genauer untersucht.
Dazu betrachtet man Reflexpaare, die folgendermaßen zusammenhängen:
Zu einem Reflex F(hkl) betrachtet man einen Reflex für den gilt k,
2
l
h(F + , l ). Ein
Reflex 2  1 2 vom Individuum 1 entspricht einem Reflex 1 1 2 vom Individuum 2, d.h.
diese Reflexpaare überlagern sich gegenseitig. Die beobachtete Intensität setzt sich also
aus den jeweiligen Intensitäten beider Reflexe zusammen. Auffällig dabei ist, daß
sowohl die beobachteten als auch die berechneten Strukturfaktoren innerhalb der
Fehlergrenze den gleichen Wert annehmen. Am Beispiel des Reflexpaares 2  1 2/1 1 2
soll gezeigt werden, wie sich die berechneten Strukturfaktoren ergeben.
Allgemein gilt für die Berechnung der Strukturfaktoren:
2
r
rBrf
2
r
Arf r)hkl(F
ú
ú
û
ù
ê
ê
ë
é
å+
ú
ú
û
ù
ê
ê
ë
é
å=
Dabei ist für die Raumgruppe P2/c die Größe Ar gegeben durch
Ar ÷
ø
ö
ç
è
æ -p++p=
4
l
ky2cos)
4
l
lzhx(2cos4
wogegen Br = 0 ist.
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Für den Fall l = 2n vereinfacht sich die Gleichung zu
Ar = 4cos2p(hx+lz)cos2pky
Damit errechnen sich die Strukturfaktoren für die Reflexe 2  1 2 bzw. 1 1 2
F(2 1 2) = fMn 0,00281 + fK 3,9942 + fS 7,1238
F(1 1 2) = fMn 0,00278 + fK 3,9942 + fS 7,1322
Die erkennbaren kleinen Differenzen in den Beiträgen vom Mangan und Schwefel
werden durch die geringen Auslenkungen der x - Parameter aus den speziellen
Positionen verursacht. Nimmt man zur Berechnung die idealisierten, speziellen Lage-
parameter an, sind die Werte exakt gleich.
In folgender Tabelle 13 sind einige dieser Reflexpaare zusammengefaßt:
Tabelle 13: K2Mn3S4, Fo/Fc - Liste einiger sich überlagernder Reflexe.
(hkl)1 Fobs.1 Fcalc.1 (hkl)2 Fobs.2 Fcalc.2
2  0 4 15911,6 17695,0 0 0 4 17684,1 17735,26
4  0 4 24328,8 26600,9 2 0 4 24845,1 27064,53
2  1 2 18643,9 19540,7 1 1 2 19470,4 19575,5
1 3  2 8003,21 7752,6 2 3 2 8059,5 7765,9
Die Addition der überlagerten Reflexe verursacht beim Lösen der Kristallstruktur
keinen größeren Fehler, da sich völlig unabhängig vom Verhältnis beider Domänen, die
Intensität der Reflexlage zusammensetzt. Hinzu kommt, daß bei der CAD - 4 Messung
die nicht überlagerten und darüber hinaus schwachen Reflexe der zweiten Domäne nicht
gemessen worden sind. Daher konnten auch die überlagerten Datensätze verfeinert
werden.
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3.1.5 MAPLE
Um Aussagen über die Richtung der Strukturbestimmung und die Stabilitäten ternärer
Alkalimetallmanganchalkogenide zu treffen, wurden Berechnungen der Gitterenergien
durchgeführt. Hierbei sollte auch überprüft werden, wie sich das Kaliummangansulfid
K2Mn3S4 mit der von den höheren Homologen abweichenden Struktur in das Schema
einfügt.
Analog den Berechnungen für die Alkalimetallchalkogenochromate wurden jeweils die
MAPLE - Werte der ternären Verbindungen den Summen der binären Chalkogenide
gegenübergestellt [21].
Für eine Feststoffreaktion der allgemeinen Art
AX + BX ® ABX2
gilt nach dem Hessschen Satz
DHR = DU
mit DHR = Reaktionsenthalpie und DU = Differenz der Gitterenergien der ternären
Verbindung und der Summe der Gitterenergien der binären Verbindungen.
Vereinfachend wird angenommen, daß die Gitterenergie (U) gleich dem
elektrostatischen Anteil der Gitterenergie (MAPLE) ist.
In Tabelle 14 sind die Werte für die Alkalithiomanganate zusammengefaßt.
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Tabelle 14: MAPLE - Werte der ternären Alkalimetallthiomanganate bzw. von
Mangansulfid.
Verbindung MAPLEternär
(kJ/mol)
MAPLEMnS*
(kJ/mol)
Rb2Mn3S4
Cs2Mn3S4
Na2Mn2S3
K2MnS2
Rb2MnS2
Cs2MnS2
Na6MnS4
K6MnS4
13002
12969
9876
5885
5806
5680
11092
10341
3630
3663
3676
3699
3694
3700
3666
3784
MAPLEMnS*  bedeutet den fiktiven Wert pro MnS, der aus der Differenz von
MAPLEternär  und MAPLEA2S folgt.
Zur Berechnung der MAPLE - Werte für MnS wurden die folgenden Werte der binären
Alkalimetallsulfide zugrunde gelegt.
Na2S = 2475 kJ/mol, K2S = 2186 kJ/mol, Rb2S = 2112 kJ/mol und Cs2S = 1980 kJ/mol
Nach Extrapolation erhält man einen MAPLE - Wert für MnS von 3610 kJ/mol und
damit einen Wert für ein K2Mn3S4, der vergleichbar mit dem aus den Strukturdaten
berechneten von 13015 kJ/mol ist. Damit liegt der erhaltene Wert für die Verbindung
K2Mn3S4 im erwarteten Bereich.
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3.1.6 Untersuchung der magnetischen Eigenschaften und Auswertung der
Neutronenbeugungsexperimente
Die magnetischen Suszeptibilitäten der Verbindung K2Mn3S4 wurden in einem
Temperaturbereich von 1,7 - 300 K bei einer Feldstärke von 50 kOe bestimmt. In
Abbildung 13 sind die Molsuszeptibilitäten der Verbindungen Cs2Mn3S4 [22], K2Mn3S4
und die theoretisch berechneten Werte für ein freies Mn2+ - Ion gegenübergestellt. Die
zugehörigen Meßwerte für K2Mn3S4 befinden sich im Anhang (Tabelle A5).
Abbildung 13: cmol - T - Diagramm der Substanz K2Mn3S4 (Dreiecke) bei einer Feld-
stärke von 50 kOe, der Substanz Cs2Mn3S4 (Rauten) und des freien Ions
Mn2+ (Quadrate).
In Analogie zu den Verbindungen Cs2Mn3S4 und Rb2Mn3S4 konnte für K2Mn3S4 keine
große Temperaturabhängigkeit der Molsuszeptibilitäten festgestellt werden [6]. Man
findet deutlich kleinere Werte als für ein freies Mn2+ zu erwarten ist. Dies kann auf
antiferromagnetische Kopplungen zurückgeführt werden.
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Die Bestimmung der magnetischen Kenngrößen der Verbindung K2Mn3S4 war mit Hilfe
des gemessenen Diagramms nicht möglich. Daher wurden zur Bestimmung der
Spinstruktur Neutronenbeugungsuntersuchungen durchgeführt. Hierzu wurden ca. 4,5 g
der roten Kristallplättchen, die zuvor jeweils mit Wasser und Ethanol gewaschen
wurden, sorgfältig präpariert und fein zerrieben. Das Diffraktogramm der Raum-
temperaturmessung (gemessen am E3 des BER II) konnte mit dem zuvor ermittelten
monoklinen Strukturmodell beschrieben werden. Die Ergebnisse der Verfeinerungs-
rechnung sind in der nachfolgenden Tabelle 15 zusammengefaßt.
Tabelle 15: K2Mn3S4, Ergebnisse der Verfeinerungsrechnung der Messung bei 290 K.
Gitterkonstanten
Raumgruppe, Formeleinheiten
Meßtemperatur
Profilfunktion
Halbwertsbreiten - Parameter
U, V, W
Skalierungsfaktor
Asymmetrie - Parameter
Nullpunkt (2q), Anzahl der Variablen
Wellenlänge
RBragg - Wert
a = 7,252(4) Å, b = 5,818(4) Å
c = 11,046(7) Å, b  = 112,37(6)°
P2/c (Nr. 13), Z = 2
290 K
Gauß
0,8(3), -0,5(2), 0,18(2)
3,5(2)
0,02(8); 0,01(3)
0,41(3) °, 28
l = 2,387 Å
0,045
Tabelle 16 enthält die nach der Auswertung mit der Rietveld - Methode erhaltenen
Lageparameter bei Raumtemperatur.
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Tabelle 16: K2Mn3S4, nach Auswertung mit der Rietveld - Methode erhaltene
Lageparameter.
x y z Biso. (Å2)
Mn 1      2f
Mn 2      4g
K 1        2e
K 2        2a
S 1         4g
S 2         4g
0,5
0,489(6)
0
0
0,29(1)
0,71(1)
0,76(1)
0,24(1)
0,49(2)
0
0,53(1)
0,97(1)
0,25
0,014(4)
0,25
0
0,080(6)
0,14(3)
1,6(1)
2,3(1)
1,2(1)
1,9(1)
1,1(1)
8,6(1)
In Abbildung 14 ist das gemessene und mit den Parametern aus Tabelle 15 und 16
berechnete Diffraktogramm dargestellt. Ein Fremdreflex stammt vom Aluminium, dem
Material des Probenröhrchens.
Abbildung 14: K2Mn3S4, Diffraktogramm der Raumtemperaturmessung nach Aus-
wertung mit der Rietveld Methode. Dargestellt sind das beobachtete
(oooo) und das berechnete (______) Reflexprofil, die Lage der Bragg -
Reflexe (êêê) von K2Mn3S4 und Al, sowie unten im Bild die
Differenzkurve.
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Eine Tabelle mit den entsprechenden Indizierungen, den 2q - Werten und den
berechneten und beobachteten Intensitäten befindet sich im Anhang (Tabelle A6). Beim
Abkühlen auf tiefe Temperaturen mit einem Closed - Cycle - Refrigerator wurden
zusätzliche Reflexe beobachtet, die durch die dreidimensionale Ausrichtung der Spins
bedingt sind. Diese Reflexe liegen bei 13,47°, 19,91°, 23,84° und 36,43° gemessen in
2q. Außerdem kann festgestellt werden, daß einige kristallographische Reflexe deutlich
verstärkt werden. Vernachlässigt man alle Auslöschungsbedingungen (h 0 l mit l = 2n
und 0 0 l mit l = 2n) der kristallographischen Struktur, kann man die Tieftemperatur-
phase mit der kristallographischen Metrik indizieren. Dies bedeutet, daß im Vergleich
zur kristallographischen Zelle die c - Gleitung wegfällt. Zur Vereinfachung wurde die
magnetische Elementarzelle in der triklinen Raumgruppe P1 aufgestellt. Die neuen
Reflexe erhalten dann die Indizierungen 0 0 1, 1 0 1,  0 1 0 und 0 1 2. Der neu
entstandene Reflex 0 1 2 ist der intensitätsstärkste Reflex des gesamten Diffrakto-
gramms, dies spricht dafür, daß eine ferromagnetische Kopplung in dieser Richtung zu
finden ist.
Mit den 6 magnetischen Zentren in der Elementarzelle ergeben sich dann, gemäß der in
Kapitel 2.5.4 angegebenen Formel, 10 Möglichkeiten zur antiparallelen Anordnung der
Spins. Um als Startsatz ein verwertbares Spinmodell zu finden, wurde von der
Magnetstruktur des strukturell verwandten Cäsiummangansulfids ausgegangen [6].
Überträgt man von diesem Modell die räumliche Ausrichtung der einzelnen Spins in
einer Schicht, so erhält man eine Intensitätsverteilung, die dem gemessenen
Diffraktogramm entspricht.
Zur Kontrolle wurden auch die übrigen Modelle erstellt, die eine deutlich schlechtere
Übereinstimmung ergaben. Mit Hilfe dieser Verteilung der Spins innerhalb der Schicht
konnte eine Raumausrichtung der Spinmomente erhalten und damit die Struktur bis zu
einem RBragg - Wert von 0,11 für die kristallographische und bis zu einem RBragg - Wert
von 0,10 für die magnetische Phase verfeinert werden.
Das magnetische Moment steht in Richtung [1 0 1] und nimmt einen Wert von
4,31(9) mB an.
Die Verbindung K2Mn3S4
47
Die Ergebnisse der abschließenden Verfeinerungsrechnung sind in Tabelle 17
zusammengefaßt.
Tabelle 17: K2Mn3S4, Ergebnisse der Verfeinerungsrechnung bei 24 K.
Gitterkonstanten
Raumgruppe
Formeleinheiten
Meßtemperatur
Profilfunktion
Halbwertsbreiten - Parameter
U, V, W
Skalierungsfaktor
Nullpunkt (2q)
Anzahl der Variablen
RBragg - Wert
RMag. - Wert
Magnetisches Moment
a = 7,197(3) Å, b = 5,779(2) Å, c = 11,011(3) Å,
a = 90°, b  = 112,43(4)°, g = 90°
P1 (Nr. 1)
Z = 2
24 K
Gauß
2,6(2), -1,8(2), 0,38(3)
5,6(1)
0,355(1) °
14
0,11
0,10
4,31(9) mB in Richtung [1 0 1]
Die Lageparameter wurden aus der kristallographischen Zelle übernommen und
während der Verfeinerung festgehalten. Neben den Reflexen, die sich eindeutig der
magnetischen Struktur des Kaliummangansulfids zuordnen lassen, tauchen im
Diffraktogramm noch einige sehr schwache Reflexe auf. Der stärkste davon liegt bei
22,89°. Verfolgt man das Abkühlen durch die Aufnahme von mehreren Messungen bei
unterschiedlichen Temperaturen, so ist dieser Reflex schon bei Temperaturen von 170 K
deutlich zu erkennen, wogegen die des Kaliummangansulfids erst bei 150 K entstehen.
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Die Vermutung, daß es sich hierbei um einen magnetischen Reflex von Mangansulfid
handelt, konnte durch einen Literaturvergleich bestätigt werden [24]. Hierbei handelt
sich um den Reflex 1/2 1/2 1/2 vom a - MnS, welches in der Raumgruppe Fm3m
(Nr. 225) kristallisiert mit der Gitterkonstante a = 5,210(5) Å. Während im Fall der
anderen Modifikationen des Mangansulfids (b  - MnS und g - MnS) die Magnetstruktur
erst bei Temperaturen unterhalb von 100 K ausgebildet wird, beträgt beim a - MnS der
Néelpunkt 170 K. Die magnetischen Gitterkonstanten erhält man durch Verdopplung
der kristallographischen a - Achse. In Abbildung 15 ist die durchgeführte Meßreihe
dargestellt, wobei die oberste Kurve der Messung bei tiefen Temperaturen entspricht
und die untere derjenigen bei hohen Temperaturen.
Abbildung 15: K2Mn3S4, Meßreihe zur Beobachtung der Temperaturabhängigkeit der
einzelnen Reflexe. Gekennzeichnet ist der Reflex 1/2 1/2 1/2 des
Nebenproduktes MnS.
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½ ½ ½ 
10 15 20 25 30 35 40 45 50
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Die Menge an MnS scheint jedoch so gering zu sein, daß die Substanz lediglich bei der
Tieftemperaturmessung und dann auch nur durch den starken Reflex 1/2 1/2 1/2 zutage
tritt. In der Raumtemperaturuntersuchung sind keine diesem Nebenprodukt zuzuord-
nenden Reflexe erkennbar.
Abbildung 16 zeigt das beobachtete und berechnete Diffraktogramm der Messung bei
tiefen Temperaturen, in dem neben der kristallographischen und der magnetischen auch
die Reflexlage des Nebenproduktes (MnS) und von Aluminium berücksichtigt wurden.
Abbildung 16: K2Mn3S4, Diffraktogramm bei 24 K nach Auswertung mit der
Rietveld - Methode. Dargestellt sind das beobachtete (oooo) und das
berechnete (______) Reflexprofil, die Lage der Bragg - Reflexe (êêê) von
K2Mn3S4(krist.), K2Mn3S4(mag.), Al und MnS(mag.), sowie unten im
Bild die Differenzkurve.
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Eine Tabelle mit den entsprechenden Indizierungen, den 2q - Werten und den
berechneten und beobachteten Intensitäten befindet sich im Anhang (Tabelle A7).
Angaben über die Punktlagen der magnetischen Spinstruktur und die Projektion des
magnetischen Momentes entlang der kristallographischen Achsen befinden sich in den
folgenden Tabellen.
Tabelle 18: K2Mn3S4, Punktlagen der magnetischen Atome.
Atom x y z
Mn 1
Mn 2
Mn 3
Mn 4
Mn 5
Mn 6
0,500
0,500
0,489
-0,489
-0,489
0,489
0,757
-0,757
0,239
0,239
-0,239
-0,239
0,250
0,750
0,014
0,486
-0,014
0,514
Tabelle 19: K2Mn3S4, Projektion des magnetischen Momentes entlang der
kristallographischen Achsen.
Atom Mx (mB) My (mB) Mz (mB) M (mB)
Mn 1
Mn 2
Mn 3
Mn 4
Mn 5
Mn 6
 4,6(1)
-4,6(1)
 4,6(1)
 4,6(1)
-4,6(1)
-4,6(1)
0
0
0
0
0
0
1,2(2)
-1,2(2)
1,2(2)
1,2(2)
-1,2(2)
-1,2(2)
4,31(9)
4,31(9)
4,31(9)
4,31(9)
4,31(9)
4,31(9)
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Zur Verdeutlichung sind in der folgenden Darstellung die magnetischen Elementar-
zellen beider Substanzen gegenübergestellt.
Abbildung 17: Magnetische Elementarzellen der Verbindung Cs2Mn3S4 (links) und
K2Mn3S4 (rechts).
Die Größe der magnetischen Momente wurden im Fall der Cs2Mn3S4 - Verbindung mit
5,04(10) mB für die Manganatome in der Punktlage 4b und mit 4,65(8) mB für die
Manganatome in 8g bestimmt (magnetische Momente entsprechend )1S(S2 +=m )
[6]. Die magnetischen Momente der Manganatome in der Verbindung K2Mn3S4 haben
einen Wert von 4,31(9) mB bzw. umgerechnet auf )1S(S2 +=m  einen Wert von
5,21(10) mB.
Auffällig ist, daß das magnetische Moment der Kaliumverbindung höher ist als das der
Cäsiumverbindung. Dies ist nicht zu erwarten, da aufgrund der kleineren interatomaren
Abstände die Kristallfeldenergie steigt und das magnetische Moment kleiner sein sollte.
Aus diesem Grund wurde eine neue Messung mit einer neuen Probe am E6 -
 Diffraktometer in Berlin durchgeführt. Das Raumtemperaturdiffraktogramm entspricht
dem der alten Messung. Im Tieftemperaturdiffraktogramm allerdings sind Unterschiede
zu erkennen.
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Bei ca. 12,5 ° in 2q tritt ein Peak auf, der in der alten Messung als äußerst intensitäts-
schwache Schulter zu erkennen ist und nicht mit dem hier aufgestellten magnetischen
Modell beschrieben werden kann. Schließt man diesen Reflex aus, so kann auch dieses
Diffraktogramm mit dem zuvor beschriebenen Modell beschrieben werden. Durch einen
Literaturvergleich konnte ausgeschlossen werden, daß es sich um einen magnetischen
Reflex einer Modifikation des MnS handelt. Dieser Reflex könnte jedoch zu einer
anderen magnetischen Phase des K2Mn3S4 gehören, die hier nicht näher bestimmt
werden konnte. Vorstellbar wäre eine magnetische Elementarzelle, die die folgende
Metrik besitzt: a = 13,6 Å, b = 5,779(2) Å, c = 11,011(3) Å und b  = 102,2°. Die
Meßdaten reichen jedoch nicht aus, diese Spinstruktur zu bestimmen. Da auch diese
Phase einen Beitrag zur Intensität der Peaks liefert, wurde ein zu großes magnetisches
Moment bestimmt.
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3.2 Die Verbindung Rb2Mn3Te4
3.2.1 Darstellung und Charakterisierung
Die Verbindung Rb2Mn3Te4 konnte durch Verschmelzen eines Gemenges von
Rubidiumcarbonat, elementarem Mangan und elementarem Tellur in einem Stoff-
mengenverhältnis von 1 : 2 : 5 im Wasserstoffstrom synthetisiert werden. Um ein
möglichst reines Produkt zu erhalten, wurden Reaktionstemperaturen von 1000 °C und
Reaktionszeiten von ca. 36 h benötigt. Entscheidend für die Herstellung der Substanz ist
ein Überschuß an Tellur. Schon bei kleinen Variationen der Molverhältnisse der
Ausgangsstoffe fand keine Umsetzung zum ternären Tellurid mehr statt. Als
Hauptprodukt erhielt man statt dessen silbrig glänzende Tellurnadeln. Eine Verkürzung
der Reaktionszeit (< 10 h) und auch ein Überschuß der Alkalikomponente führten
immer zu der ternären Verbindung Rb2MnTe2 [5]. Neben der gewünschten Substanz, die
in Form von roten Kristallplättchen anfällt, befindet sich im Reaktionsgefäß ein
schwarzes Nebenprodukt, welches eine krümmelige Konsistenz besitzt, aber nicht
weiter untersucht wurde. Die Kristallplättchen wachsen analog den übrigen Alkali-
metallmanganchalkogeniden dieser Zusammensetzung schichtweise übereinander,
wodurch die Abtrennung der einzelnen Kristalle recht schwierig ist. Von der extrem
luft- und feuchtigkeitsempfindlichen Verbindung wurde eine Guinier -Simon - Pulver-
aufnahme angefertigt, welche sich widerspruchsfrei orthorhombisch gemäß der des
Cäsiummangansulfids indizieren ließ. Die nach Ausgleichsrechnung aus 15 Reflexen
ermittelten Gitterkonstanten lauten:
a = 6,420(2) Å, b = 12,602(3) Å und c = 15,118(3) Å
Auch hier wurden wie bei der zuvor beschriebenen Kaliumverbindung keine Reflexe
mit k ¹ 2n gefunden. Deshalb wurden die Daten überarbeitet und in der monoklinen
Zelle ausgewertet. Die zugehörigen Gitterkonstanten lauten dann:
a = 8,189(2) Å, b = 6,420(1) Å, c = 12,602(3) Å und b  = 112,59(2)°
Die zugehörigen sin2q - Werte und die Indizierung sind im Anhang aufgeführt (Tabelle
A8).
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Diese Verbindung, die 1987 im Arbeitskreis von W. Bronger [5] erstmals synthetisiert
und im Jahr 1993 [23] strukturell untersucht wurde, konnte bislang nicht
zufriedenstellend charakterisiert werden. Ähnlich wie bei der Kaliumverbindung
konnten auch hier die Pulveraufnahmen der Substanz gemäß dem Cs2Mn3S4 - Typ
indiziert werden, jedoch wurde auch in diesem Fall das systematische Fehlen von
Reflexen mit k ¹ 2n beobachtet. Die Abwesenheit der Reflexe wurde durch die
Schwächung der Intensitäten erklärt, die dadurch bedingt war, daß die Auslenkung der
Mangan - bzw. Telluratome aus quasispeziellen Lagen relativ klein war. Die
gemessenen Daten konnten mit Hilfe dieses Modells nicht ausreichend beschrieben
werden, da eine Vielzahl von Parametern nicht zur Verfeinerung freigegeben werden
konnte. Eine andere Möglichkeit zur Beschreibung der strukturellen Gegebenheiten
wurde nun durch die neue Einkristallmessung gegeben, die auf der für die Verbindung
K2Mn3S4 gefundenen Struktur basiert.
3.2.2 Strukturuntersuchung an Einkristallen
Für die röntgenographische Untersuchung konnte trotz der recht starken
Verwachsungen der einzelnen Kristalle und der sehr geringen Größe der Kristallite ein
geeigneter Einkristall ausgewählt werden.
Beim Vermessen des Einkristalls wurde vom automatischen Vierkreisdiffraktometer
eine monokline Metrik (a = 8,19 Å, b = 6,42 Å, c = 12,60 Å und b  = 112,62°) gefunden,
die mit der beim Kaliummangansulfid ermittelten vergleichbar ist. Dabei konnten in
einem Winkelbereich von q £ 31° insgesamt 4312 Reflexe registriert werden. Nach der
Datenreduktion verblieben 1943 Reflexe in der asymmetrischen Einheit. Die
Auswertung wurde, da Isotypie zum K2Mn3S4 - Typ angenommen wurde, in der
Raumgruppe P2/c vorgenommen. Die Struktur ließ sich bis zu einem R - Wert von 0,12
verfeinern.
Der Vermutung, daß der relativ hohe Zuverlässigkeitsfaktor durch das Vorliegen einer
Verzwillingung, gemäß der Kaliumverbindung, verursacht wird, steht entgegen, daß
unabhängig von der Berücksichtigung der Verzwillingung die Struktur des
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Kaliummangansulfids bis zu einem kleinen R - Wert verfeinert werden konnte. Dies
bedeutet, daß eine etwas andere Struktur vorliegt. Bei der bisherigen Verfeinerung der
Struktur wurde angenommen, daß eine Manganlage (2f) wie im K2Mn3S4 vollkommen
unbesetzt ist. Im Gegensatz zum Kaliummangansulfid, bei dem an der Leerstelle die
Elektronendichte nahezu Null ist, konnte hier eine Restelektronendichte in der
Differenzfourier festgestellt werden. Durch die Freigabe der Besetzungsparameter aller
Manganlagen wurde eine wesentliche Verbesserung des R - Wertes erzielt. Der
Datensatz konnte so bis zu einem R - Wert von 0,072 unter Berücksichtigung von 918
Reflexen, für die gilt FO > 4s (FO) bzw. bis 0,14, für alle Reflexe verfeinert werden.
Angaben zur Vermessung des Kristalls sowie zur Verfeinerung der Struktur sind in
Tabelle 20 zusammengestellt.
Tabelle 20: Rb2Mn3Te4, kristallographische Daten und Geräteparameter.
Verbindung
Raumgruppe
Gitterkonstanten
Zahl der Formeleinheiten
Temperatur (K)
Diffraktometer
Strahlung; Graphitmonochromator
Kristallabmessungen (mm)
Meßbereich (q), Abtastverfahren
Gemessene Reflexe
Symmetrieunabhängige Reflexe
Verfeinerte Parameter
R - Wert (FO > 4s (FO))
Programmsystem
Rb2Mn3Te4
P2/c (Nr.13)
a = 8,199(2) Å, b = 6,375(1) Å
c = 12,758(5) Å, b  = 112,87(3)°
Z = 2
298
CAD 4, Enraf Nonius
MoKa
0,04·0,125·0,2
£ 31°, w/2Q
4312
1943
52
0,072
SHELXTL
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Die Koeffizienten der anisotropen Temperaturfaktoren und die Fo/Fc - Liste befinden
sich im Anhang (Tabelle A9, A10).
Tabelle 21 enthält die Atomkoordinaten sowie die äquivalenten Temperaturfaktoren
Uäq.. Eine Auswahl interatomarer Abstände befindet sich in Tabelle 22.
Tabelle 21: Rb2Mn3Te4, Atomkoordinaten, Besetzung (B) und äquivalente Temp-
eraturfaktoren.
x y z B Uäq. (Å2)
Rb 1 0,000 0,4949(4) 0,250 0,0277(5)
Rb 2 0,000 0,000 0,000 0,0293(5)
Mn 1 0,500 0,7495(7) 0,250 0,350(1) 0,0140(9)
Mn 2 0,5002(4) 0,2500(5) 0,0052(3) 0,950(1) 0,0235(6)
Mn 3 0,500 0,250(2) 0,250 0,220(1) 0,0240(2)
Te 1 0,285(1) 0,5063(2) 0,0686(1) 0,0216(3)
Te 2 0,715(1) 0,9934(2) 0,1758(1) 0,0215(3)
Tabelle 22: Rb2Mn3Te4, ausgewählte interatomare Abstände (Å).
Mn1 - Te1
           Te2
Mn2 - Te1
           Te2
Mn3 - Te1
           Te2
2,773(3)
2,775(3)
2,771(4)
2,745(3)
2,744(3)
2,771(4)
2,821(6)
2,822(6)
2x
2x
1x
1x
1x
1x
2x
2x
Rb1 - Te1
          Te2
Rb2 - Te1
          Te2
3,821(2)
3,879(1)
3,841(2)
3,856(2)
3,815(1)
3,881(1)
3,820(1)
3,881(2)
2x
2x
2x
2x
2x
2x
2x
2x
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Eine statistische Verteilung muß sich auch in den Mangan  - Tellur Abständen
widerspiegeln. Zu erwarten wäre, daß der mittlere Abstand von Mn 3 zu seinen
nächsten Tellurnachbarn am größten ist und Mn 2 den kürzesten Abstand zu Te bildet.
Dies konnte auch bestätigt werden und ist in der folgenden Abbildung 18 wieder-
gegeben.
Abbildung 18: Rb2Mn 3Te4, interatomare Abstände im Rb2Mn 3Te4
Das vorgestellte Strukturmodell für die Verbindung Rb2Mn 3Te4 kann die gemessenen
Daten nicht bis ins Detail erklären. Durch die recht hoch angesetzte Sigma - Schranke
werden einige Reflexe mit schwacher Intensität vernachlässigt, die für die endgültige
Klärung der Kristallstruktur von Bedeutung sein könnten. Die Isotypie mit der Struktur
des K2Mn 3S4 ist jedoch eine bessere Annäherung als die Beschreibung mit dem
Cs2Mn 3S4 - Typ. Um genauere Daten zur Strukturlösung zu erhalten, ist eine Messung
mit einem CCD - Gerät in Planung.
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3.3 Die Verbindungen Na6MnS4 und Na6MnSe4
3.3.1 Einleitung und Problemstellung
Die alkalireichen Verbindungen in den Systemen Alkalimetall/Übergangsmetall/
Chalkogen der allgemeinen Zusammensetzung A6MX4 mit A = Na oder K, M = Mn, Fe
oder Co und X = S, Se oder Te [1,3] kristallisieren isotyp im Strukturtyp des Na6ZnO4
[2]. Charakteristische Baumerkmale dieser Verbindungen sind, wie in Abbildung 19 zu
sehen, isolierte, nahezu unverzerrte [MX4] - Tetraeder, welche in Richtung der c -
 Achse gleichsinnig orientiert sind.
Abbildung 19: Atomanordnung der Verbindungen A6MX4, Blickrichtung entlang der 
c - Achse, die Elementarzelle ist hervorgehoben.
Während die alkaliärmeren Übergangsmetallchalkogenide einen durch antiferro-
magnetische Kopplungen geprägten Magnetismus aufweisen, bietet sich bei den hier
untersuchten Verbindungen die Möglichkeit, den Magnetismus isolierter Übergangs-
metallchalkogenidbaugruppen zu untersuchen. Die Untersuchung der magnetischen
Eigenschaften ergab den erwarteten Curie - Weiss - Paramagnetismus.
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Erst bei tiefen Temperaturen konnte ein Abweichen von der Curie - Weiss - Geraden
und damit ein Hinweis auf eine antiferromagnetische Kopplung festgestellt werden.
Eine Zusammenstellung der bisher untersuchten ternären Verbindungen dieser
Zusammensetzung, die magnetischen Momente, die Néel - Temperaturen sowie die
Abstände der magnetischen Zentren zeigt Tabelle 23.
Tabelle 23: Ternäre Verbindungen der Zusammensetzung A6MX4, magnetische
Momente, Néel - Temperaturen und Abstände der magnetischen Zentren.
Verbindung m (mB) TN (K) M - M (Å) Literatur
Na6MnS4
Na6MnSe4
Na6MnTe4
K6MnS4
K6MnSe4
K6MnTe4
Na6FeS4
Na6FeSe4
Na6CoS4
Na6CoSe4
K6CoS4
5,93
5,79
5,78
5,96
5,90
5,84
5,28
5,57
4,59
4,65
4,71
< 3,6
4,1
4,9
< 3,6
4,9
5,8
6,0
5,0
6,1
6,1
4,4
6,252(1)
6,538(2)
7,020(2)
6,863(2)
7,117(3)
7,568(1)
6,218(3)
6,499(2)
6,187(1)
6,458(1)
6,813(1)
[1]
[1]
[1]
[1]
[1]
[1]
[25]
[25]
[1, 3, 4]
[3, 4]
[3, 4]
Die Gegenüberstellung der gemessenen Werte für die Mangan - Verbindungen zeigt,
daß innerhalb der Na - bzw. K - Reihe die magnetischen Momente vom Sulfid über das
Selenid zum Tellurid hin etwas kleiner werden [26]. Dieses Verhalten ist durch den
zunehmenden kovalenten Bindungscharakter beim Übergang vom Sulfid zum Tellurid
erklärbar. Der zweite beobachtbare Effekt ist, daß die Néel - Temperaturen in dieser
Reihe steigen, obwohl die Abstände der magnetischen Zentren größer werden. Dies
spricht dafür, daß der Austauschmechanismus, welcher auch über die Chalkogenatome
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stattfindet, beim Tellur stärker ausgeprägt ist als beim Schwefel. Die Kopplung,
gekennzeichnet über die Höhe der Néel - Temperatur, ist in den Kaliummangan-
verbindungen im Vergleich zu den homologen Natriumverbindungen ebenfalls stärker.
Die magnetischen Momente aller bisher untersuchten Verbindungen entsprechen
ungefähr den Werten, die man für die freien Ionen erwartet. Da in der
kristallographischen Zelle die Übergangsmetallatome eine zweizählige Punktlage
besetzen, wurde zunächst angenommen, daß unterhalb der Néel - Temperatur zwischen
den beiden Manganatomen eine magnetische Kopplung stattfindet und die
ursprüngliche kristallographische Metrik und eventuell auch die Symmetrie erhalten
bleiben. Doch durch die Aufklärung der Spinstruktur von Na6CoS4 und Na6CoSe4
wurde gezeigt, daß sich die Spinordnung anders als erwartet verhält [27]. Die im
Tieftemperaturdiagramm neben den Kernreflexen auftretenden magnetischen Reflexe
konnten nicht mehr hexagonal indiziert werden. Die Auswertung aller Reflexe ergab
eine orthorhombische Zelle, deren Metrik sich folgendermaßen aus der ursprünglichen,
kristallographischen Zelle herleitet: ar = 2ah, br  = 3  ah, cr = ch
Da die magnetischen Momente parallel zur c - Achse ausgerichtet sind, erhält man die
magnetische Raumgruppe P2abc21. Zur Klärung der Frage, warum diese relativ
komplizierte Spinstruktur ausgebildet wird, obwohl einfachere antiferromagnetische
Spinanordnungen mit der Symmetrie verträglich sind, und ob hier möglicherweise der
Einfluß des Bahnmomentes des Co2+ eine Rolle spielt, und inwieweit alle Verbindungen
A6MX4 die gleiche Spinstruktur ausbilden oder die Cobaltverbindung nur eine
Ausnahme darstellt, wurde die Bestimmung der magnetischen Struktur einer isotypen
Manganverbindung, bei der durch die d5 - Konfiguration keine Bahnmomenteinflüße
auftreten können, notwendig. Erste Neutronenbeugungsaufnahmen wurden, aufgrund
der gegenüber dem Sulfid offensichtlich höheren Néel - Temperatur, am Na6MnSe4
durchgeführt. In den erhaltenen Diffraktogrammen konnten jedoch auch bei sehr tiefen
Temperaturen (0,3 K) keine zusätzlichen Reflexe beobachtet werden. Erste
orientierende Messungen bei einem angelegten Magnetfeld zeigten jedoch, daß
Na6MnSe4 leicht magnetisiert werden konnte und daß schon bei kleinen Feldstärken
eine ferromagnetische Spinanordnung beobachtet werden konnte. Daher wurden weitere
Neutronenbeugungsexperimente an der Verbindung Na6MnS4 auch im Magnetfeld
durchgeführt.
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3.3.2 Darstellung und Charakterisierung
Die Darstellung der Verbindung Na6MnS4 erfolgte durch Erhitzen eines Gemenges von
Natriumcarbonat mit elementarem Mangan und elementarem Schwefel im Wasserstoffstrom.
Die für die Herstellung von kristallinen Proben günstigsten Versuchsparameter sind ein molares
Einwaageverhältnis von 3,4 : 1 : 5 (Na 2CO3 : Mn : S), eine Reaktionstemperatur von 900 °C
und eine Reaktionszeit von 9 h.
Erhalten wurde die sowohl luft- als auch feuchtigkeitsempfindliche Substanz in Form von
langen, hellroten nadelförmigen Kristallen. Eine zur Charakterisierung angefertigte Guinier -
 Simon - Pulveraufnahme ließ sich widerspruchsfrei indizieren. Die nach Ausgleichsrechnung
aus 39 Reflexen ermittelten Gitterkonstanten a = 9,002(1) Å und c = 6,937(1) Å stimmen gut
mit den Literaturdaten überein (Literaturwerte a = 9,005(1) Å, c = 6,947(2) Å) [5]. Die
zugehörigen sin2q - Werte und die Indizierung werden im Anhang aufgeführt (Tabelle A11).
Neben dem gut auskristallisierten Hauptprodukt befanden sich immer geringe Mengen an
Mangansulfid und Natriumsulfid in der Probe
3.3.3 Neutronenbeugungsuntersuchungen an Na6MnS4
A.) Messungen bei 293 K und bei 1,7 K
Die zu Beginn der Untersuchung durchgeführte Raumtemperaturmessung ergab das in
Abbildung 20 abgebildete Diffraktogramm, welches mit der aus röntgenographischen
Einkristalldaten ermittelten hexagonalen Kristallstruktur ausgewertet und mit der Rietveld -
Methode berechnet werden konnte. Eine Tabelle mit den entsprechenden Indizierungen, den
2q - Werten und den berechneten und beobachteten Intensitäten befindet sich im Anhang
(Tabelle A12).
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Abbildung 20: Na6MnS4, Diffraktogramm der Raumtemperaturmessung nach Auswertung
mit der Rietveld - Methode. Dargestellt sind das beobachtete (oooo) und das
berechnete (______) Reflexprofil, die Lage der Bragg - Reflexe (êêê) von
Na6MnS4, Na2S, Al und MnS, sowie unten im Bild die Differenzkurve.
Im Laufe der Verfeinerungszyklen wurden, angefangen mit der Ermittlung des Nullpunktes,
sukzessive 25 Parameter zur Verfeinerung freigegeben. Neben Reflexen, die der Substanz
zuzuschreiben sind, traten eine Reihe von Reflexen auf, die dem Aluminiumprobenbehälter
sowie den binären Sulfiden Na2S und MnS zuzuordnen sind. Mangansulfid tritt in so geringen
Mengen auf, daß es keinen Einfluß auf die weiteren Meßreihen hat. MnS und Al wurden durch
eine reine Profilanpassung nach der Methode des „Profile Matching“ verfeinert. Die
Halbwertsbreitenparameter wurden denen des Na6MnS4 gleichgesetzt.
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Bei der anschließenden bei 1,7 K durchgeführten Tieftemperaturmessung, kann im erhaltenen
Diffraktogramm kein signifikanter Unterschied zur Raumtemperaturmessung festgestellt
werden, es treten entgegen den Erwartungen keine zusätzlichen Reflexe auf. Obwohl die
Suszeptibilitätsmessungen auf eine antiferromagnetische Kopplung hinweisen, kann im
Neutronenbeugungsexperiment keine dreidimensionale magnetische Fernordnung bei tiefen
Temperaturen beobachtet werden. Dies entspricht den Beobachtungen beim Na6MnSe4. Eine
Tabelle der Messung bei 1,7 K und 0 Oe mit den entsprechenden Indizierungen, den 2 q -
 Werten und den berechneten und beobachteten Intensitäten befindet sich im Anhang (Tabelle
A13).
In Tabelle 24 sind die ermittelten Gitterkonstanten aller berücksichtigter Phasen
zusammengestellt.
Tabelle 24: Zusammenstellung der ermittelten Gitterkonstanten von Na6MnS4, Na2S, Al
und MnS.
Verbindung Gitterkonstanten in Å
Temperatur 293 K 1,7 K 293 K (Literatur)
Na6MnS4 (RG.: P63mc) a = 8,996(1)
c = 6,951(1)
a = 8,974(1)
c = 6,91(1)
a = 9,005(1)     [1]
c = 6,947(2)
Na2S (RG.: Fm3m) a = 6,478(1) a = 6,458(6) a = 6,52          [28]
MnS (RG.: F4 3m) a = 5,667(4) a = 5,65(4) a = 5,60          [29]
Al (RG.: Fm3m) a = 4,074(5) a = 4,038(3) a = 4,05          [30]
Die Ergebnisse der Verfeinerungsrechnungen für die Raumtemperatur- und auch die
Tieftemperaturmessung sind in Tabelle 25 zusammengefaßt.
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Tabelle 25: Na6MnS4, Ergebnisse der Verfeinerungsrechnungen der Messungen bei 293 K
und bei 1,7 K.
293 K 1,7 K
Raumgruppe
Formeleinheiten
Meßtemperatur
Profilfunktion
Halbwertsbreiten - Parameter
U, V, W
Skalierungsfaktor
Asymmetrie - Parameter
Nullpunkt (2q)
Anzahl der verfeinerten Variablen
Wellenlänge
RBragg - Wert
P63mc (Nr. 186)
Z = 2
293 K
Gauß
4,5(2), -3,6(2), 0,85(4)
2,17(4)
-0,07(7); -0,01(3)
0,001(9) °
25
l = 2,4397(1) Å
0,030
P63mc (Nr. 186)
Z = 2
1,7 K
Gauß
5,4(2), -4,5(3), 1,0(2)
2,55(3)
-0,05(6)
0,007(7) °
14
l = 2,4397(1) Å
0,027
Die nach den Verfeinerungsrechnungen erhaltenen Lageparameter der Raum- und
Tieftemperaturmessung sowie die Temperaturfaktoren der Raumtemperaturmessung sind im
folgenden aufgelistet. Für die Auswertung der Neutronenbeugungsmessung bei 1,7 K wurde
ein konstanter Temperaturfaktor Boverall von 0,6 eingesetzt und festgehalten.
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Tabelle 26: Na6MnS4, Lageparameter und Temperaturfaktoren aus der Raum-
temperaturmessung, sowie die entsprechenden Lageparameter aus der
Tieftemperaturmessung.
T 293 K 1,7 K
Atom x y z Biso.(Å2) x y z
Na1 0,145(2) -0,145(2) 0,542(4) 1,2(7) 0,141(2) -0,141(2) 0,537(4)
Na2 0,533(1) -0,533(1) 0,378(4) 0,3(4) 0,533(1) -0,533(1) 0,370(5)
Mn 1/3 2/3 1/4 2,1(8) 1/3 2/3 1/4
S1 1/3 2/3 0,601(4) 2,5(9) 1/3 2/3 0,600(8)
S2 0,184(1) -0,184(1) 0,147(4) 0,1(5) 0,182(2) -0,182(2) 0,145(6)
B.) Messung bei 1,7 K im äußeren Magnetfeld
Die folgende Meßreihe beinhaltet 10 Messungen bei einer Temperatur von 1,7 K über
einen 2q - Bereich von 8,5° - 46,5°, mit denen die Wirkung eines von außen angelegten
magnetischen Feldes auf die Orientierung der Spins untersucht werden sollte. Es wurde
erwartet, daß bei angelegtem Feld das Auftreten magnetischer Ordnungserscheinungen
induziert werden kann. Die Stärke des Feldes wurde beginnend mit 5 kOe jeweils um
5 kOe pro Messung erhöht. Folgende Übersichtsgrafik (Abbildung 21) zeigt die
Messungen in chronologischer Abfolge, wobei die untere Kurve diejenige bei kleinem
äußerem Feld (5 kOe) darstellt und die obere diejenige, die bei der maximal angelegten
Feldstärke von 50 kOe gemessen wurde.
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Abbildung 21: Na6MnS4, Messung bei 1,7 K in Abhängigkeit vom äußerem Feld. Die
untere Kurve zeigt eine Messung bei 5 kOe und die obere bei 50 kOe.
Die magnetischen Reflexe 1 0 0 und 2 0 0 sind gekennzeichnet.
Auffällig ist hier zum einem die schon bei kleinen Feldstärken zunehmende Intensität
von Reflexen. Die Auswertung der Daten ergab, daß zur Beschreibung der
magnetischen Anordnung der Spins im Kristall die kristallographische Elementarzelle
verwendet werden kann. Die Verstärkung der ursprünglichen Reflexe, darüber hinaus
auch solche, die in der kristallographischen Strukturauswertung aufgrund ihrer zu
geringen Intensität nicht beobachtbar sind (z.B. die Reflexgruppe h 0 0), zeigt eindeutig,
daß es sich hierbei um eine ferromagnetische Ordnung handelt. Zur Bestimmung der
Magnetstruktur wurden die in der Raumtemperaturmessung ermittelten Lageparameter,
sowie die Halbwertsbreiten eingesetzt und festgehalten. Das bei einer Feldstärke von
50  kOe gemessene und nach der Rietveld - Methode berechnete Diffraktogramm ist in
Abbildung 22 exemplarisch für diese Meßreihe dargestellt.
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Abbildung 22: Na6MnS4, Diffraktogramm einer Messung bei 1,7 K und einem
äußerem Feld von 50 kOe nach Auswertung mit der Rietveld -
Methode. Dargestellt sind das beobachtete (oooo) und das berechnete
(______) Reflexprofil, die Lage der Bragg - Reflexe (êêê) von
Na6MnS4(krist.), Na6MnS4(mag.) und Na2S, sowie unten im Bild die
Differenzkurve.
Die Neutronenbeugungsmessung konnte bei der Freigabe von insgesamt 9 Variablen bis
zu einem RBragg - Wert für die kristallographische Struktur von 0,049 und für die
magnetische Struktur bis zu einem RBragg - Wert von 0,027 verfeinert werden. Die
Ergebnisse der Verfeinerungsrechnung sind in Tabelle 27 zusammengestellt. Eine
Tabelle mit den entsprechenden Indizierungen, den 2 q - Werten und den berechneten
und beobachteten Intensitäten befindet sich im Anhang (Tabelle A14).
10 14 18 22 26 30 34 38 42 46
2700
2300
1900
1500
1100
700
300
0
0
In
te
ns
itä
t
2 (°)q 
1 Na MnS (krist.)6 4  
3 Na S2 
2 Na MnS (mag.)6 4 
1
2
3
Die Verbindungen Na6MnS4 und Na6MnSe4
68
Tabelle 27: Na6MnS4, Ergebnisse der Verfeinerungsrechnung der Messung der
magnetischen Phase bei (1,7 K, 50 kOe).
kristallographische Zelle magnetische Zelle
Gitterkonstanten:
Raumgruppe
Formeleinheiten
Profilfunktion
Halbwertsbreiten
U, V, W
Skalierungsfaktor
Nullpunkt (2q)
Wellenlänge
RBragg - Wert
Mag. Moment
a = 8,912(3) Å, c = 6,855(3) Å
P63mc (Nr. 186)
Z = 2
Gauß
5,319(2), -4,618(2), 1,094(2)
2,6(1)
0,02(2) °
l = 2,4397 (1) Å
0,049
a = 8,912(3) Å, b = 8,912(3) Å
c = 6,855(3) Å, a = b  = 90°,
g = 120°
P1 (Nr. 1)
Z = 2
Gauß
5,319(2), -4,618(2), 1,094(2)
2,6(1)
0,02(2) °
l = 2,4397 (1) Å
0,027
5,1(2) mB in Richtung [101] bzw.
[011]
Das magnetische Moment der in der Elementarzelle enthaltenen Manganatome wurde
bei dem maximal angelegten Feld von 50 kOe zu 5,1(2) mB bestimmt. Abbildung 23 gibt
die Anordnung der Spins in der magnetischen Elementarzelle wieder.
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Abbildung 23: Na6MnS4, ferromagnetische Anordnung der Spins in der magnetischen
Elementarzelle.
Die hexagonalen Abmessungen der kristallographischen Zelle bleiben erhalten, jedoch
fallen durch die Ausrichtung der Spins alle rotativen Symmetrieelemente weg. Die
magnetische Struktur kann aber in der triklinen Raumgruppe P1 beschrieben werden.
Das ermittelte magnetische Moment zeigt in Richtung einer Flächendiagonalen [101]
oder [011]. Aufgrund der hexagonalen Metrik kann mit Hilfe der Pulverdaten nicht
zwischen den Raumrichtung [101] und [011] unterschieden werden, da die
entsprechenden Reflexe koinzidieren.
a2a1
c
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Die Auswertung der Diffraktogramme bei den unterschiedlichen Feldstärken erlaubt die
Bestimmung der Intensität des Reflexes 1 0 0 in Abhängigkeit vom angelegtem Feld.
Die Auftragung der ermittelten Intensitäten gegenüber der Feldstärke zeigt, daß bei
einem Feld von 50 kOe die Sättigungsmagnetisierung nahezu erreicht wurde
(Abbildung 24).
Abbildung 24: Na6MnS4, Zunahme der Intensität des Reflexes 1 0 0 in Abhängigkeit
vom angelegtem Feld.
Durch die Neutronenbeugungsuntersuchungen bei einem Feld von 20 kOe über einem
Temperaturbereich von 1,6 K bis 4,0 K konnte gezeigt werden, daß die ferromag-
netische Phase in diesem Bereich unverändert bestehen bleibt (Abbildung 25). Es ist
keine Veränderung der Reflexintensitäten zu beobachten.
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Abbildung 25: Na6MnS4, langsames Erwärmen der ferromagnetischen Phase von 1,6 K
bis 4 K bei 20 kOe.
C.) Messung bei 1,6 K nach Abschaltung des äußeren magnetischen Feld
Die im folgenden beschriebene Neutronenbeugungsuntersuchung wurde, nachdem ein
Feld von 50 kOe bei 1,7 K angelegt worden war, durchgeführt. Ziel war, ausgehend von
den Meßbedingungen, unter denen die ferromagnetische Phase auftritt, das Verhalten
der Spins nach Abschalten des äußeren Feldes zu untersuchen. Das bei einer
Temperatur von 1,6 K nach Abschaltung des Feldes aufgenommene Diffraktogramm
zeigt im Vergleich zu den vorangegangenen ein völlig anderes Bild. Bemerkenswert ist,
daß die unter dem Einfluß des Magnetfeldes aufgetretenen Intensitäten vollkommen
verschwinden. Statt dessen sind im wesentlichen vier neue, starke Reflexe zu
beobachten (vergleiche Abbildung 28). Dies spricht für das Auftreten einer
antiferromagnetisch geordneten Spinstruktur. Zur Indizierung aller Reflexe wurde es
notwendig, das ursprüngliche Zellvolumen zu versechsfachen.
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Ausgehend von der kristallographischen Zelle, in der die Manganatome eine
zweizählige Punktlage besetzen, wird durch den translationengleichen Abbau vom
Index 2 diese Punktlage in zwei einzählige aufgespalten. Um die a - Achse
kristallographisch zu vervielfachen, wird anschließend die Zelle in die Raumgruppe
P31m transformiert. Der nächste Schritt beinhaltet die Verdopplung der c - Achse. Die
Gitterkonstanten der magnetischen Elementarzelle lassen sich danach wie folgt aus
denen der kristallographischen herleiten.
amag. = akrist. 3  = bmag.,     cmag. = 2ckrist.
Obwohl die magnetische Elementarzelle in der triklinen Raumgruppe P1 beschrieben
wird, bleiben die Zellabmessungen hexagonal. Abbildung 26 zeigt das Gruppe -
 Untergruppe - Schema für die Transformation in die magnetische Elementarzelle.
P63mc(Nr. 186)
 t2
P3m1 (Nr. 156)
[110;120;001]
P31m (Nr. 157)
 i2
[002]
P31m (Nr. 157)
P1 (Nr. 1)
Abbildung 26: Na6MnS4, Gruppe - Untergruppe - Beziehung für die Transformation in
die magnetische Elementarzelle.
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Die maximal mögliche Anzahl von verschiedenen collinearen Spinstrukturen läßt sich
mit der folgenden Gleichung bestimmen.
2)!p(2
)!p2(
n =   [13]
Mit 2p = 12 magnetischen Atomen in der Elementarzelle ergeben sich demnach 462
Modelle für eine antiferromagnetische, collineare Anordnung der Spins in der
Elementarzelle.
Mit diesen Modellen wurden Intensitätsberechnungen durchgeführt, bis ein Modell
gefunden wurde, welches die gefundene Intensitätsabfolge wiedergab.
Der Datensatz ließ sich mit diesem Modell (Abbildung 27) der magnetischen Struktur
verfeinern.
Abbildung 27: Na6MnS4, Modell der magnetischen Struktur. Die linke Seite der
Abbildung zeigt die Manganlagen in der Höhe z = 1/8 bzw. 3/8, die
rechte Seite die in der Höhe z = 5/8 bzw. 7/8. Die entgegengesetzten
Ausrichtungen der Spins sind durch ein + bzw. – Zeichen gekenn-
zeichnet. Zusätzlich ist auf der linken Seite die kristallographische
Elementarzelle eingezeichnet.
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Die Punktlagen wurden aus den kristallographischen Punktlagen ermittelt und während
der Verfeinerung festgehalten. Die Gitterkonstanten sowie die Halbwertsbreiten werden
mit denen der Kristallstruktur gemeinsam verfeinert. Folgende Abbildung 28 zeigt das
gemessene und nach der Verfeinerungsrechnung berechnete Neutronenbeugungs-
diffraktogramm.
Abbildung 28: Na6MnS4, Diffraktogramm bei 1,6 K und nach Abschaltung eines
Magnetfeldes von 50 kOe nach Auswertung mit der Rietveld -
 Methode. Dargestellt sind das beobachtete (oooo) und das berechnete
(______) Reflexprofil, die Lage der Bragg - Reflexe (êêê) von
Na6MnS4(krist.), Na6MnS4(mag.), Na2S, Al und MnS, sowie unten im
Bild die Differenzkurve.
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Alle Ergebnisse der Verfeinerung sind in Tabelle 28 angegeben. Eine Tabelle mit den
entsprechenden Indizierungen, den 2q - Werten und den berechneten und beobachteten
Intensitäten befindet sich im Anhang (Tabelle A15).
Tabelle 28: Na6MnS4, Ergebnisse der Messung bei 1,6 K nach Abschaltung des
Magnetfeldes von 50 kOe.
kristallographische Zelle magnetische Zelle
Gitterkonstanten:
Raumgruppe
Formeleinheiten
Meßtemperatur
Profilfunktion
Halbwertsbreiten
              U, V, W
Skalierungsfaktor
Nullpunkt (2q)
Wellenlänge
RBragg - Wert
a = 8,911(1) Å,
c = 6,857(1) Å
P63mc (Nr. 186)
Z = 2
1,6 K
Gauß
5,2(2), -4,3(2), 0,98(4)
2,611(2)
0,035(5) °
l = 2,4397 (1) Å
0,056
a = 15,434(1) Å, b = 15,434(1) Å
c = 13,714(2) Å, a = b  = 90°
g = 120°
P1 (Nr. 1)
Z = 12
1,6 K
Gauß
5,2(2), -4,3(2), 0,98(4)
2,611(2) / 36 = 0,073(2)
0,035(5) °
l = 2,4397 (1) Å
0,198
Die zugehörigen Punktlagen, die Projektion der magnetischen Momente auf die
kristallographischen Achsen sowie das magnetisches Gesamtmoment befinden sich in
Tabelle 29.
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Tabelle 29: Na6MnS4, Punktlagen, Projektion der magnetischen Momente auf die
kristallographischen Achsen sowie das Gesamtmoment der magnetischen
Phase.
Atom x y z Mx (mB) My (mB) Mz (mB) M (mB)
Mn1
Mn2
Mn3
Mn4
Mn5
Mn6
Mn7
Mn8
Mn9
Mn10
Mn11
Mn12
 0,16667
-0,16667
 0,50000
-0,16667
 0,16667
 0,50000
 0,50000
-0,16667
 0,16667
 0,50000
0,16667
-0,16667
 0,16667
 0,50000
-0,16667
 0,50000
 0,16667
-0,16667
 0,16667
-0,16667
 0,50000
 0,16667
0,50000
-0,16667
0,875
0,875
0,875
0,375
0,375
0,375
0,625
0,625
0,625
0,125
0,125
0,125
-3,47(1)
 3,47(1)
-3,47(1)
-3,47(1)
 3,47(1)
 3,47(1)
 3,47(1)
 3,47(1)
-3,47(1)
-3,47(1)
 3,47(1)
-3,47(1)
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
 -2,8(4)
  2,8(4)
 -2,8(4)
 -2,8(4)
  2,8(4)
  2,8(4)
  2,8(4)
  2,8(4)
 -2,8(4)
 -2,8(4)
  2,8(4)
 -2,8(4)
4,4(3)
4,4(3)
4,4(3)
4,4(3)
4,4(3)
4,4(3)
4,4(3)
4,4(3)
4,4(3)
4,4(3)
4,4(3)
4,4(3)
Der Datensatz konnte bis zu einem RBragg- Wert von 0,056 im Fall der Kristallstruktur
und bis zu RBragg - Wert von 0,198 im Fall der Magnetstruktur verfeinert werden.
Angesichts der relativ großen magnetischen Elementarzelle und der sehr starken
Überlagerung der Reflexe in höheren Winkelbereichen, ist dieser recht hohe R - Wert
zufriedenstellend.
Bei der bisherigen Verfeinerung wurde die magnetische Elementarzelle zur
Vereinfachung in der triklinen Raumgruppe P1 beschrieben. Dabei werden jedoch
vorhandene Symmetrieelemente vernachlässigt.
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Wird der Symmetrieaspekt in den Vordergrund gestellt, ist es sinnvoll, die Struktur in
der höher symmetrischen monoklinen Raumgruppe Cm zu beschreiben. Dazu müßte
jedoch das Zellvolumen abermals verdoppelt werden.
Die Manganatome besitzen ein magnetisches Moment von 4,4(3) mB, das in Richtung
[101] bzw. [011] liegt. Eine Unterscheidung der beiden Richtungen ist anhand der
Pulverdaten nicht möglich. Die Größe des im antiferromagnetischen Zustand
gemessenen magnetischen Momentes ist abhängig von der vorangegangenen
Magnetisierung (siehe Messung E.)) und liegt aus diesem Grund tiefer als das für ein
reines Spinmoment des d5 Manganatoms von 5,0 mB erwartete.
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Abbildung 29 zeigt die magnetische Elementarzelle in bezug auf die kristallographische
sowie die Ausrichtung der Spins der Manganatome.
Abbildung 29: Na6MnS4, Magnetische Elementarzelle der Verbindung Na6MnS4, die
kristallographische Elementarzelle ist ebenfalls eingezeichnet (oben).
Spinstruktur der antiferromagnetischen Phase, es sind nur die
Manganatome dargestellt (unten).
amag.
bmag.
akris t.
bkrist.
amag.
bmag.
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Da die Manganatome die Zentren von isolierten Tetraedern besetzen, haben sie einen
relativ großen Abstand voneinander (6,2 Å). Somit kann eine direkte Wechselwirkung
zwischen den Atomen nicht stattfinden. Man kann davon ausgehen, daß die
magnetische Kopplung über die dazwischen liegenden Atome stattfindet.
D.) Messung der Temperaturabhängigkeit der antiferromagnetischen Phase
Diese Meßreihe, bei der ausgehend von der antiferromagnetischen Struktur die
Temperaturabhängigkeit der magnetischen Struktur und damit die Néel - Temperatur
bestimmt werden sollte, umfaßt 7 Neutronenbeugungsuntersuchungen, wobei die
Temperatur von 1,6 K schrittweise auf 5 K erhöht wurde. Gemessen wurde in einem
2q - Bereich von 9,0° bis 45,5°.
Abbildung 30: Na6MnS4, Messung der Temperaturabhängigkeit der
antiferromagnetischen Phase.
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Die Kurven wurden bei den Temperaturen 1,6 K; 2,0 K; 3,2 K; 3,6 K; 4,1 K; 4,6 K und
5 K (von oben nach unten) aufgenommen.
Wie die Darstellung (Abbildung 31) der Intensität des antiferromagnetischen Reflexes
1 0 1 in Abhängigkeit von der Temperatur zeigt, wird der paramagnetische Zustand, in
welchem die magnetischen Momente wieder entkoppelt vorliegen, schon bei » 4,7(2) K
erreicht.
Abbildung 31: Na6MnS4, Intensität des Reflexes 1 0 1 in Abhängigkeit von der
Temperatur.
Beim erneuten Abkühlen kann wiederum keine Ausbildung einer geordneten
antiferromagnetischen Struktur festgestellt werden, sondern erst nach vorangegangener
Magnetisierung und Abschalten des Feldes.
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E.) Messung im alternierenden Feld bei 1,55 K
Zur Beantwortung der Frage, wie hoch das äußere Feld sein muß, um bei Entfernung
des äußeren Magnetfeldes eine dreidimensionale antiferromagnetische Ordnung zu
erhalten und inwieweit die Intensität dieser magnetischen Reflexe vom voran-
gegangenen Feld abhängt, wurde eine Meßreihe durchgeführt, die auch die Überprüfung
und Reproduzierbarkeit der bisherigen Ergebnisse erlaubte.
Dazu wurden 11 Beugungsaufnahmen über einen Winkelbereich von 13°- 45° in 2q bei
einer Temperatur von 1,55 K angefertigt. Einzige Variable dieser Versuchsreihe ist das
äußere magnetische Feld, welches bei jeder zweiten Messung angelegt und dabei
gleichzeitig um 10 kOe gesteigert wurde. Die mit diesem alternierenden Feld
gemessenen Diffraktogramme zeigt Abbildung 32.
Abbildung 32: Na6MnS4, Messung im alternierenden Feld bei 1,55 K.
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Aufgetragen sind jeweils aufeinanderfolgende Messungen, wobei die gepunkteten
Kurven Diffraktogramme bei 0 Oe darstellen und die durchgezeichneten diejenigen, bei
denen ein Magnetfeld angelegt wurde. Betrachtet man nur die durchgezeichneten
Kurvenverläufe, so sieht man das allmähliche Anwachsen der ferromagnetischen
Reflexe in Abhängigkeit vom angelegten Feld. In der Abfolge der gepunkteten Kurven,
die jeweils das Verhalten nach Abschalten des Magnetfeldes zeigen, kann man bis zu
einer vorangegangenen Magnetisierung mit einem Feld von 30 kOe keine
dreidimensionale magnetische Ordnung erkennen. Um eine antiferromagnetische
Anordnung der Spins sichtbar zu machen, muß mindestens ein Magnetfeld von 40 kOe
angelegt werden.
Die Intensität der Reflexe hängt stark vom äußeren Feld ab. Anhand dieser Meßroutine
konnte gezeigt werden, daß durch Ein- und Abschalten eines äußeren Magnetfeldes
unterschiedliche magnetische Zustände von Na6MnS4 gezielt erzeugt und jederzeit
reproduziert werden können.
F.) Messung bei 2,5K und 10 kOe
Das abschließende Neutronenbeugungsexperiment dieser Untersuchungsreihe wurde bei
einer Temperatur von 2,5 K und einer äußeren Feldstärke von 10 kOe angefertigt.
Ausgehend von dem antiferromagnetischen Zustand ergab sich durch Einstellung dieser
Bedingungen ein Diffraktogramm, welches eine Aufnahme beim Übergang vom
antiferromagnetischen Zustand in den ferromagnetischen Zustand zeigt (Abbildung 33).
Die Verbindungen Na6MnS4 und Na6MnSe4
83
Abbildung 33: Na6MnS4, Messung bei 2,5 K und 10 kOe:
Kurve 1: magnetisch ungeordnete Phase
Kurve 2: antiferromagnetische Phase
Kurve 3: ferromagnetisch geordnete Phase
Kurve 4: Diffraktogramm, bei dem die magnetisch ungeordnete Phase
neben zwei unterschiedlich magnetisch geordneten Phasen vorliegt.
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3.3.4 Neutronenbeugungsuntersuchung an Na6MnSe4
Im Anschluß an die Neutronenbeugungsexperimente an der Verbindung Na6MnS4
wurden vergleichende Messungen mit Na6MnSe4 durchgeführt. Frühere Unter-
suchungen hatten gezeigt, daß der Néel - Punkt des Natriummanganselenids bei einer
höheren Temperatur liegt als der der Schwefelverbindung. Dennoch konnte auch beim
Selenid bis zu sehr tiefen Temperaturen (0,3 K) über Neutronenbeugungsexperimente
keine dreidimensionale magnetische Ordnung festgestellt werden. Allerdings wurde zu
diesem Zeitpunkt bereits eine leichte Magnetisierbarkeit beobachtet. Daran
anschließend wurden jetzt mit einer vorhandenen Probe (ca. 5 g) die im folgenden
beschriebenen Neutronenbeugungsexperimente durchgeführt.
A.) Messung bei 1,7 K
Das bei 1,7 K aufgenommene Beugungsdiagramm (Abbildung 34) zeigte neben den
Kernreflexen keine weiteren Reflexe, die magnetischen Ursprungs sind. Die Meßdaten
konnten mit der röntgenographischen aus Einkristalldaten ermittelten Struktur
beschrieben und mit der Rietveld - Methode verfeinert werden. Die Ergebnisse der
Verfeinerungsrechnung sind in Tabelle 30 angegeben.
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Tabelle 30: Na6MnSe4, Ergebnisse der Verfeinerungsrechnung der
Neutronenbeugungsmessung bei 1,7 K.
1,7K
Gitterkonstanten
Raumgruppe
Formeleinheiten
Meßtemperatur
Profilfunktion
Halbwertsbreiten - Parameter
U, V, W
Skalierungsfaktor
Asymmetrie - Parameter
Nullpunkt (2q)
Anzahl der Variablen
Wellenlänge
RBragg - Wert
a = 9,44(1) Å, c = 7,24(1) Å
P63mc (Nr. 186)
Z = 2
1,7 K
Gauß
4,4(2), -2,4(4), 0,4(5)
2,27(3)
0,30(6)
0,19(4) °
9
l = 2,446 Å
0,049
Eine Verfeinerung der Lageparameter sowie der Temperaturfaktoren war aufgrund des
kleinen Meßbereichs nicht möglich. Es wurden die Lageparameter aus der
Einkristallmessung eingesetzt und festgehalten. Eine Tabelle mit den entsprechenden
Indizierungen, den 2q - Werten und den berechneten und beobachteten Intensitäten
befindet sich im Anhang (Tabelle A16).
Als Nebenprodukt befanden sich geringe Mengen an Na2Se in der Probensubstanz,
deren Reflexlagen simultan mittels einer reinen Profilanpassung berücksichtigt wurden.
Die ermittelte Gitterkonstante liegt bei 6,60(1) Å (Literaturwert [31] a = 6,809 Å).
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Folgende Abbildung 34 zeigt das gemessene und berechnete Tieftemperatur-
diffraktogramm.
Abbildung 34: Na6MnSe4, Diffraktogramm der Messung bei 1,7 K nach Auswertung
mit der Rietveld - Methode. Dargestellt sind das beobachtete (oooo) und
das berechnete (______) Reflexprofil, die Lage der Bragg - Reflexe (êêê)
von Na6MnSe4 und Na2Se, sowie unten im Bild die Differenzkurve.
Durch einen Fehler in der Elektronik des Zählers wurde in äquidistanten
Winkelabständen eine zu geringe Intensität gemessen. Die entsprechenden Werte
wurden nachträglich korrigiert.
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B.) Messung im alternierenden Feld bei 1,7 K
Entsprechend den Untersuchungen an der Verbindung Na6MnS4 wurden hier insgesamt
15 Diffraktogramme bei 1,7 K und über einen Winkelbereich von 8°- 48° 2q
angefertigt, bei denen zur Erzeugung einer magnetischen Fernordnung ein
alternierendes Magnetfeld angelegt worden ist. Das Feld wurde dabei nur bei jeder
zweiten Messung angelegt und gleichzeitig um 5 bzw. 10 kOe gesteigert. Die so
erzeugte Meßreihe zeigt folgende Abbildung 35.
Abbildung 35: Na6MnSe4, Messung im alternierenden Feld bei 1,7 K, mit Feldstärken
von 20 - 50 kOe.
Die gepunkteten Kurven zeigen hierbei die Beugungsdiagramme, die ohne Feld
gemessen und die durchgezeichneten diejenigen, die mit Feld aufgenommen wurden.
Zunächst ist auch hier das Auftreten von Reflexen im Magnetfeld bemerkenswert.
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Während aber beim Na6MnS4 schon bei einer Magnetisierung von 5 kOe ein deutliches
Wachsen von magnetischen Reflexen beobachtbar war, ist dieser Effekt hier deutlich
schwächer ausgeprägt. Bei einer Feldstärke von 10 kOe ist der erste Reflex bei 17,25°
in 2q noch nicht meßbar.
Um eine ferromagnetische Spinanordnung zu beobachten, ist ein Feld von mindestens
10 kOe erforderlich. Die Verfeinerung der ferromagnetischen Struktur wurde analog zur
Verbindung Na6MnS4 durchgeführt. Die bekannten Lageparameter und Halbwerts-
breiten wurden eingesetzt und während der Rechnung festgehalten. Das bei einer
Feldstärke von 50 kOe gemessene und berechnete Diffraktogramm ist in der folgenden
Abbildung 36 dargestellt.
Abbildung 36: Na6MnSe4, Diffraktogramm der Messung bei 1,7 K und 50 kOe nach
Auswertung mit der Rietveld - Methode. Dargestellt sind das
beobachtete (oooo) und das berechnete (______) Reflexprofil, die Lage der
Bragg - Reflexe (êêê) von Na6MnSe4(krist.) und Na6MnSe4(mag.),sowie
unten im Bild die Differenzkurve.
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Durch Freigabe von insgesamt 5 Variablen konnte die kristallographische Struktur bis
zu einem RBragg - Wert von 0,048 und die magnetische bis zu einem RBragg - Wert von
0,026 verfeinert werden. Das magnetische Moment hat bei einer Feldstärke von 50 kOe
einen Wert von 5,5(1) mB und zeigt in Analogie zum Na6MnS4 in Richtung [101] bzw.
[011]. Alle Ergebnisse der Verfeinerung sind in Tabelle 31 zusammengefaßt. Eine
Tabelle mit den entsprechenden Indizierungen, den 2q - Werten und den berechneten
und beobachteten Intensitäten befindet sich im Anhang (Tabelle A17).
Tabelle 31: Na6MnSe4, Ergebnisse der Verfeinerungsrechnung der Messung der
magnetischen Phase bei (1,7 K, 50 kOe).
kristallographische Zelle magnetische Zelle
Gitterkonstanten:
Raumgruppe
Formeleinheiten
Profilfunktion
Skalierungsfaktor
Nullpunkt (2q)
Wellenlänge
RBragg - Wert
Mag. Moment
a = 9,43(1) Å
c = 7,23(1) Å
P63mc (Nr. 186)
Z = 2
Gauß
1,85(5)
0,06(3) °
l = 2,446 Å
0,048
a = 9,43(1) Å, b = 9,43(1) Å
c = 7,23(1) Å, a = b  = 90°
g = 120°
P1 (Nr. 1)
Z = 2
Gauß
1,85(5)
0,06(3) °
l = 2,446 Å
0,026
5,5(1) mB in Richtung [101] bzw. [011]
Beim Abschalten des Magnetfeldes konnte auch bei vorheriger Magnetisierung mit
50 kOe keine magnetisch geordnete Phase beobachtet werden. Es ist davon auszugehen,
daß eine Magnetisierung mit einem noch stärkeren Feld zum Erfolg führt, da auch für
das Auftreten des ferromagnetischen Zustandes im Vergleich zum Na6MnS4 eine höhere
Magnetisierung erforderlich war.
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3.3.5 Messung der magnetischen Suszeptibilitäten von Na6MnS4 und Na6MnSe4
Die magnetischen Eigenschaften der Verbindungen A 6MnX4 mit A = Na oder K und
X = S, Se oder Te wurden bereits 1989 mit Hilfe der Faraday - Methode in Temperatur-
bereichen zwischen 3,5 und 292 K untersucht [1]. Für alle sechs isotypen Verbindungen
fand man bis hin zu tiefen Temperaturen das für isolierte paramagnetische Zentren zu
erwartende Curie - Weiss - Verhalten. Unterhalb von 6 K ließen die Abweichungen von
einer Geraden eine antiferromagnetische Wechselwirkung zwischen den paramag-
netischen Zentren erkennen. Nur im Fall von Na 6MnS4 konnte dem Meßprotokoll kein
typisches Anzeichen für das Auftreten eines solchen kooperativen Magnetismus
entnommen werden.
Für die im Rahmen dieser Arbeit durchgeführten Messungen wurden 3,805 mg der
Substanz Na6MnS4 in einem Temperaturbereich von 1,79 - 300 K und bei Feldstärken
von bis zu 50 kOe untersucht. Als diamagnetische Korrekturgröße wurde die Summe
der Ioneninkremente (–1,96·10-4 cm3mol-1) verwendet [32]. Die Auftragung der
reziproken Molsuszeptibilitäten über den gesamten Temperaturbereich zeigt die schon
beschriebene lineare Abhängigkeit, die durch das Curie - Weiss - Gesetz
1/cmol = (T - qp)/C
mit cmol = Molsuszeptibilität in cm3mol-1, T = Temperatur in K, qp = paramagnetische
Curie - Temperatur in K und C = Curie - Konstante in cm3Kmol-1 beschrieben wird
(Abbildung 37). Bei tiefen Temperaturen, d.h. in Bereichen unterhalb von 3 K, kann
erstmals eine deutliche Abweichung vom Curie - Weiss - Verhalten und damit ein den
isotypen Verbindungen analoges antiferromagnetisches Verhalten beobachtet werden
(Vergrößerung oben links). Daher konnte bei der früher beschriebenen Untersuchung
bis 3,7 K ein antiferromagnetisches Verhalten nicht beobachtet werden. Die in
Abbildung 37 exemplarisch dargestellte Meßreihe wurde bei einem magnetischen Feld
von 5 kOe aufgenommen.
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Abbildung 37: Na6MnS4: 1/cmol - T - Diagramm bei einer Feldstärke von 5 kOe. Der
vergrößerte Ausschnitt (oben links) zeigt das Verhalten bei sehr tiefen
Temperaturen.
Das aus dieser Messung ermittelte magnetische Moment hat einen Wert von 5,65 mB.
Der im Vergleich zum erwarteten Spin - only - Wert von 5,92 mB zu kleine Wert ist
durch die Verunreinigung der Probensubstanz mit Natriumsulfid bedingt, welches man
auch in den Neutronenbeugungsmessungen beobachten kann. Die folgenden Messungen
wurden zur Bestätigung der in den Neutronenbeugungsuntersuchungen gemachten
Beobachtungen durchgeführt. Dazu wurden bei unterschiedlichen Feldstärken 11
Messungen durchgeführt, bei denen jeweils ohne Feld auf 1,7 K abgekühlt und dann auf
10 K unter Anlegen eines konstanten Feldes aufgeheizt wurde. Beim Abkühlen von
10 K beobachtet man bis zu einer Temperatur 5 K ein Curie - Weiss - Verhalten. Ab
dieser Temperatur ist eine Abweichung zu erkennen, die cmol - Werte sind kleiner als die
der theoretisch berechneten Curie - Weiss - Kurve.
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Dieses Verhalten spricht für eine antiferromagnetische Wechselwirkung. Beim
Aufheizen auf eine Temperatur von 5 K, dem Néel - Punkt, liegen die magnetischen
Zentren wieder entkoppelt vor, die Abkühl- und Aufheizkurven fallen zusammen und
lassen sich wieder mit dem Curie - Weiss - Gesetz beschreiben. Abbildung 38 zeigt eine
einzelne Messung bei einem Feld von 1 kOe, in der die Abkühl- und Aufheizkurve
sowie die zuvor beschriebenen Punkte gekennzeichnet sind.
Abbildung 38: Na6MnS4, Messung bei einem Feld von 1 kOe, in der die Abkühl- und
Aufheizkurve gekennzeichnet sind. Zusätzlich ist die berechnete Curie -
Weiss - Kurve eingezeichnet.
Aus der Abbildung ergibt sich als Ordnungspunkt 4,5 (2) K, ein Wert, der auch bei den
Neutronenbeugungsexperimenten gefunden wurde.
Die Hysteresekurven aller Messungen zeigt Abbildung 39, wobei in obiger Darstellung
die Meßkurven von 50 Oe bis 1 kOe und in der unteren die Messungen von 5 kOe bis
50 kOe wiedergeben sind.
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Abbildung 39: Na6MnS4, Temperatur - Hysteresekurven bei Feldstärken von 50 Oe bis
50 kOe.
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Die Werte der Suszeptibilitätsmessungen befinden sich im Anhang (Tabelle A18). Ab
einer Feldstärke von 10 kOe werden die Suszeptibilitätswerte der gesamten Messung
gegenüber den vorher gemessenen kleiner. Dies entspricht dem Übergang in den
magnetisch gesättigten Bereich. Die Auftragung der Magnetisierung für
unterschiedliche Temperaturen gegenüber der Feldstärke zeigt entsprechend ein
Abknicken der Magnetisierungskurve bei hohen Feldstärken.
Abbildung 40: Na6MnS4, Magnetisierungskurven bei unterschiedlichen Temperaturen.
Um zu prüfen, ob der Hystereseeffekt auch unterhalb des Ordnungspunktes zu
beobachten ist, wurde eine Messung durchgeführt, bei der die Temperatur variiert
wurde, jedoch nie den Néelpunkt überschritt.
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Abbildung 41: Na6MnS4, Hystereseverhalten unterhalb des Ordnungspunktes.
Dazu wurde auf 1,8 K heruntergekühlt und bei einem kleinen Magnetfeld von 50 Oe auf
4 K aufgeheizt, anschließend wieder abgekühlt und dann bei einem etwas größerem
Magnetfeld von 200 Oe wieder auf 4 K aufgeheizt. Auch unterhalb des Néel - Punktes
von 5 K kann man eine Aufspaltung der Abkühl- und Aufheizkurven erkennen.
Alle durchgeführten Messungen zeigen, daß das magnetische Verhalten der Verbindung
Na6MnS4 von der vorherigen Behandlung der Substanz abhängt. Der gleiche Effekt tritt
auch beim Na6MnSe4 auf. Abbildung 42 zeigt die Hysteresekurven aller Messungen,
wobei in obiger Darstellung die Meßkurven von 50 Oe bis 1 kOe und in der unteren die
Messungen von 1 kOe bis 50 kOe wiedergeben sind.
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Abbildung 42: Na6MnSe4, Temperatur - Hysteresekurven bei Feldstärken von 50 Oe
bis 50 kOe.
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Aus den Suszeptibilitätsmessungen ergibt sich eine Ordnungstemperatur von 4,4(2) K,
in guter Übereinstimmung mit den früher durchgeführten Suszeptibilitätsmessungen [1].
Die Werte der Suszeptibilitätsmessungen befinden sich im Anhang (Tabelle A 19).
3.3.6 Abschließende Bemerkung
Im folgenden soll versucht werden, das Verhalten der Verbindung Na6MnS4 im
Magnetfeld zu erklären. Bei tiefen Temperaturen sind in der unmagnetisierten Proben-
substanz die Weissschen Bezirke so klein, daß die dreidimensionale antiferromag-
netische Kopplung in nur so kleinen Bereichen auftritt, daß sie nicht zu einer kohärenten
Streuung im Neutronenbeugungsexperiment führt. Es liegt also lediglich eine
magnetische Nahordnung vor, die bei der Suszeptibilitätsmessung sichtbar wird. Durch
das Anlegen eines äußeren Magnetfeldes bei tiefen Temperaturen gelangt man von
diesem Zustand in einen ferromagnetischen Zustand, da die Verbindung offenbar sehr
leicht magnetisierbar ist. Durch die parallele Ausrichtung der Spins zum Feld wachsen
mit steigender Magnetisierung diejenigen Domänen, die schon in Richtung des Feldes
stehen, auf Kosten derer, die entgegengesetzt ausgerichtet sind. Dadurch, daß die
Kristallite einen sehr regelmäßigen Aufbau besitzen, sind die Domänenwände leicht
gegeneinander zu verschieben. Zunächst finden reversible Domänenwand-
verschiebungen statt, die in diesem Temperaturbereich nicht wieder zurückgehen, wenn
das äußere Feld abgeschaltet wird. Ohne den Einfluß einer äußeren Magnetisierung,
welche die Spins in der parallelen Position festhält, klappen die Spins der einzelnen
magnetischen Kerne aber in die antiferromagnetische Anordnung um, die bei der
vorliegenden Temperatur der Grundzustand ist. Aufgrund der nun größeren Domänen
ist die antiferromagnetische Kopplung bei tiefen Temperaturen jetzt auch im
Neutronenbeugungsexperiment deutlich zu sehen. Damit wird auch die Suszeptibilität
der Probe durch die Vorbehandlung beeinflußt und man findet im geordneten Zustand
die beschriebene Hysterese.
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3.4 Versuche im System Natrium/Cäsium/Mangan/Schwefel
Während im System Alkalimetall/Eisen/Chalkogen zum Beispiel Baueinheiten von
kantenverknüpften Doppeltetraedern vorliegen, konnten solche mehrkernigen
komplexen Baugruppen in den hier beschriebenen Systemen mit Mangan nicht
beobachtet werden. Daher sollte versucht werden durch den Einbau unterschiedlich
großer Alkalimetalle Zweikern- oder Dreikernkomplexe zu synthetisieren. Ausgehend
von den für die ternären Sulfide ermittelten Versuchsparametern, wurde eine Reihe von
Versuchen durchgeführt, wobei neben dem  molaren Einwaageverhältnis, der
Reaktionstemperatur und der Reaktionszeit, die Wahl des Reaktions- bzw.
Transportgases als freie Parameter zur Verfügung standen. Begonnen wurde die
Versuchsreihe unter den folgenden Bedingungen:
Molares Einwaageverhältnis: 2:2:1 (Na2CO3:Cs2CO3:Mn),
Reaktionstemperatur: 700°C,
Reaktionszeit: 3h,
Gas: H 2S.
Als Hauptprodukt fielen hier gelbe zähflüssige Alkalimetallpolysulfide neben geringen
Mengen an Mangansulfid an. Die Variation der Versuchstemperatur in einer Spanne
von 600 - 1000°C, sowie die Änderung der Reaktionszeit und des Einwaage-
verhältnisses führten zu keinem homogenen Produkt. Bedingt durch den als
Reaktionsgas dienenden Schwefelwasserstoff lag die Chalkogenkomponente in einem
zu großen Überschuß vor. Deshalb wurden die folgenden Versuche in einer Inertgas-
atmosphäre durchgeführt. In den Experimenten, bei denen Argon als Transportgas
verwandt wurde, wurde der Schwefel in einem separaten Korundschiff in die Reaktion
eingebracht. In folgender Tabelle 32 sind exemplarisch einige Versuche dieser Reihe
aufgeführt.
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Tabelle 32: Versuchsparameter zur Darstellung einer quaternären Verbindung im
System Natrium/Cäsium/Mangan/Schwefel
Versuchsnummer Molares
Einwaageverhältnis
Na2CO3:Cs2CO3:Mn
Reaktionstemperatur
(°C)
Reaktionszeit
(h)
1
2
3
4
1
1
3
3
:
:
:
:
10
10
1
1
:
:
:
:
1
1
1
1
800
800
500
500
3
3,5
5
15
Während in den beiden ersten Versuche wieder die binären Alkalimetallsulfide
auftraten, wurde in den beiden anderen ein Gemenge mehrerer Produkte gefunden, von
denen zum einen elementarer Schwefel und zum anderen Mangansulfid eindeutig
identifiziert werden konnten. Die gleichen Ergebnisse wurden auch bei drastischer
Erhöhung der Reaktionszeit erhalten. Die nun folgenden Versuche wurden mit
Wasserstoff als Trägergas durchgeführt. In Tabelle 33 sind 6 Versuche herausgegriffen.
Tabelle 33: Versuchsparameter zur Darstellung einer quaternären Verbindung im
System Natrium/Cäsium/Mangan/Schwefel
Versuchsnummer Molares
Einwaageverhältnis
Na2CO3:Cs2CO3:Mn
Reaktionstemperatur
(°C)
Reaktionszeit
(h)
1
2
3
4
5
6
1
1
1
5
5
5
:
:
:
:
:
:
3
1
1
1
2
2
:
:
:
:
:
:
1
1
1
3
3
5
900
1000
900
800
800
800
8
6
6
4
4
4
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Die Produkte aller Versuche dieser Reihe zeichneten sich durch eine wesentlich bessere
Kristallisation aus. Von allen erhaltenen Schmelzkuchen konnten Guinier - Film -
 Aufnahmen angefertigt werden, deren Reflexe meist einer ternären Verbindung
zugeordnet werden konnten. Ein größerer Stoffmengenanteil an Cäsiumcarbonat führte
ebenso wie hohe Temperaturen (Versuch 1 und 2) eindeutig zu der ternären Verbindung
Cs2Mn3S4, während äquimolare Verhältnisse der Alkalimetallkomponenten in einem
Temperaturbereich von 900 °C zu dem ternären Natriummangansulfid Na6MnS4
führten. Durch große Veränderungen im molaren Einwaageverhältnis, wie es in den
Versuchen 4,5 und 6 probiert wurde, konnte nur ein Gemisch beider ternärer Substanzen
gefunden werden. Herausgreifen kann man jedoch die folgenden zwei Versuche.
Tabelle 34: Versuchsparameter zur Darstellung einer quaternären Verbindung im
System Natrium/Cäsium/Mangan/Schwefel
Versuchsnummer Molares
Einwaageverhältnis
Na2CO3:Cs2CO3:Mn
Reaktionstemperatur
(°C)
Reaktionszeit
(h)
1
2
1
1,5
:
:
1
1,5
:
:
1
1
850
850
6
6
Auf der Filmaufnahme von Versuch 1 konnten neben den Reflexen, die der Substanz
Na6MnS4 zuzuordnen sind, noch einige zusätzliche beobachtet werden. Erhöht man
lediglich die molaren Einwaagen der Alkalimetallkomponenten kann das bekannte
Natriummangansulfid nicht mehr nachgewiesen werden, aber die schon vorher
beobachteten Reflexe treten wieder auf. Von den 12 gut auszumessenden Reflexen
konnten alle widerspruchsfrei kubisch mit der Gitterkonstanten a = 8,638(3) Å indiziert
werden. Eine Tabelle mit den zugehörigen sin2q - Werten und den Indizierungen ist im
Anhang (Tabelle A20) aufgeführt. Eine weitere Charakterisierung des Produktes war
aufgrund der schlechten Kristallinität jedoch nicht möglich.
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Neben diesen, von den Carbonaten und den Elementen ausgehenden Versuchen, wurden
weitere Syntheserouten durchgeführt, die zum einen von den ternären
Alkalimetallmangansulfiden und zum anderen von den binären Sulfiden der Elemente
ausgingen. Dazu wurden die entsprechenden Edukte in eine Quarzglasampulle
eingeschmolzen und unter Vakuum in einem Röhrenofen zur Reaktion gebracht. Beim
Verschmelzen der ternären Verbindungen Cs2Mn3S4 und Na6MnS4, die zuvor
synthetisiert wurden, konnte wiederum kein einheitliches Produkt erhalten werden.
Neben der teilweisen Zersetzung der Edukte in Alkalisulfide und MnS fand keine
Reaktion statt. Filmaufnahmen zeigten die Reflexlagen von beiden ternären Substanzen.
Die in den folgenden Experimenten eingesetzten Alkalimetallsulfide wurden zuvor
ebenfalls durch eine Schmelzreaktion dargestellt und röntgenographisch untersucht.
Man erhielt Gemische von den binären Sulfiden Na2S und Na2S5 bzw. den
entsprechenden Cäsiumverbindungen.
Während der Reaktion dieser Substanzen mit MnS sammelten sich im oberen Bereich
der Ampulle große Mengen von elementarerm Schwefel an, der auch die Oberfläche des
Produktes überzog. Unterhalb dieser Schicht waren in einer rötlich gelben zähen Masse
einige dünne rote Kristallplättchen zu erkennen, die als Cs2Mn3S4 identifiziert werden
konnten.
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4 Zusammenfassung
In der vorliegenden Arbeit wird über die Synthese und Strukturaufklärung der ternären
Alkalimetallmanganchalkogenide K2Mn3S4 und Rb2Mn3Te4, sowie über die
Untersuchungen der magnetischen Eigenschaften und die Aufklärung der
Spinstrukturen der Verbindungen K2Mn3S4 und Na6MnS4 berichtet.
Daneben wurden ergänzende Neutronenbeugungsuntersuchungen an der Verbindung
Na6MnSe4 und Experimente in dem System Natrium/Cäsium/Mangan/Schwefel
durchgeführt.
Die Verbindung K2Mn3S4 konnte in Form von roten Kristallplättchen dargestellt und
röntgenographisch untersucht werden. Im Rahmen der Strukturaufklärung wurde eine
Reihe von Einkristalldatensätzen angefertigt, mit deren Hilfe die Kristallstruktur in der
monoklinen Raumgruppe P2/c (Nr. 13) mit zwei Formeleinheiten pro Elementarzelle
und den Gitterkonstanten a = 7,244(2) Å, b = 5,822(1) Å, c = 11,018(5) Å und
b  = 112,33(3)° beschrieben werden konnte.
Im Gegensatz zur früheren Annahme kristallisiert das Kaliummangansulfid nicht isotyp
zum Cs2Mn3S4, sondern in einer verwandten Struktur, die als Schichtvariante des
Cs2Mn3S4 - Typs aufgefaßt werden kann.
In beiden Strukturtypen werden durch Manganatome zentrierte Schwefeltetraeder
zweidimensional über Kanten verknüpft. Während in der Cs2Mn3S4 - Struktur die
Schwefelmanganschichten in Richtung der c - Achse übereinander gestapelt sind, liegen
sie im Fall der Kaliumverbindung um ¼ gegeneinander verschoben vor.
Die Kristalle dieser Verbindung treten als pseudo - meroedrische - partiell -
meroedrische Zwillinge auf.
Untersuchungen zur Charakterisierung der magnetischen Eigenschaften von K2Mn3S4
zeigten den auch schon beim Cs2Mn3S4 und Rb2Mn3S4 beobachteten weitgehend
temperaturunabhängigen Paramagnetismus, der auf die schon bei Raumtemperatur
vorliegende magnetische Ordnung innerhalb der einzelnen Manganschichten hinweist.
Eine dreidimensionale antiferromagnetische Ordnung konnte mittels Neutronen-
beugungsuntersuchungen unterhalb von 150 K beobachtet werden.
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Die Spinstruktur der Verbindung K2Mn3S4 konnte gelöst werden. Das magnetische
Moment zeigt in Richtung [101] und hat einen Wert von 4,31(9) mB.
Die antiferromagnetische Anordnung der Spins innerhalb einer Manganschicht
entspricht der, die beim Cs2Mn3S4 gefunden wurde.
Im Rahmen der Untersuchungen der Verbindung Rb2Mn3Te4, deren Kristallstruktur
bislang nicht zweifelsfrei gelöst werden konnte, wurde eine der K2Mn3S4 - Verbindung
vergleichbare Metrik ermittelt. Die Verteilung der Manganatome in dieser Verbindung
zeigt im Gegensatz zur Verteilung in der Kaliummangansulfidstruktur eine statistische
Unterbesetzung der Punktlagen.
Zur Ermittlung der Spinstruktur der Verbindung Na6MnS4 wurden neben
temperaturabhängigen Messungen vor allem feldstärkenabhängige Neutronenbeugungs-
experimente durchgeführt.
Die Verbindung Na6MnS4 zeigt beim Abkühlen auf sehr tiefe Temperaturen (1,7 K)
keine Anzeichen einer dreidimensionalen magnetischen Ordnung, obwohl die
Suszeptibilitätswerte auf antiferromagnetische Wechselwirkungen hindeuten.
Das Anlegen eines Magnetfeldes bei einer Temperatur von 1,7 K führt zu einer
ferromagnetischen Ausrichtung der Spins. Das magnetische Moment zeigt in Richtung
einer Flächendiagonalen [101] bzw. [011] und hat einen Wert von 5,1(2) mB.
Eine dreidimensionale antiferromagnetische Anordnung der Spins konnte bei 1,7 K und
einer vorangegangenen Magnetisierung mit einem Magnetfeld von 50 kOe beobachtet
werden. Zur Beschreibung der Spinstruktur muß das Volumen der kristallographischen
Elementarzelle versechsfacht werden.
Das magnetische Moment von 4,4(3) mB zeigt in Richtung [101].
Die Messungen der magnetischen Suszeptibilitäten bestätigten die Beobachtungen der
Neutronenbeugungsuntersuchungen. Der magnetische Ordnungspunkt liegt bei
4,5(2) K.
Ergänzende Neutronenbeugungsuntersuchungen an der zum Na6MnS4 isotypen
Verbindung Na6MnSe4 zeigten, daß eine magnetisch geordnete Phase in Analogie zum
Sulfid erst durch das Anlegen eines Magnetfeldes beobachtet werden kann. Die
Magnetisierung mit einem Feld von 50 kOe reichte jedoch nicht aus, um nach
Abschaltung des Magnetfeldes eine antiferromagnetische Phase zu erhalten.
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Die unter gleichen Bedingungen wie beim Natriummangansulfid durchgeführten
Magnetmessungen ergaben für die Selenverbindungen einen bei 4,4(2) K liegenden
magnetischen Ordnungspunkt.
Im quaternären System Natrium/Cäsium/Mangan/Schwefel wurden Versuche zur
Synthese neuer Verbindungen durchgeführt. Hierbei wurde eine kubische Phase
erhalten mit einer Gitterkonstante a = 8,638(3) Å, die im Rahmen dieser Arbeit jedoch
nicht weiter charakterisiert werden konnte.
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Tabelle A4: K2Mn3S4, Koeffizienten der anisotropen Temperaturfaktoren eines
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Tabelle A7: K2Mn3S4, Gemessene und beobachtete Reflexintensitäten der
Neutronenbeugungsmessung bei 24 K
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Tabelle A10:Rb2Mn3Te4, Beobachtete und berechnete Strukturfaktoren
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Tabelle A16:Na6MnSe4, Gemessene und beobachtete Reflexintensitäten der Neutronen-
beugungsmessung bei 1,7 K
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Tabelle A1: K2Mn3S4, Auswertung einer Guinier - Simon - Aufnahme
4qobs . sin2qobs. h k l 4qcalc. sin2qcalc.
26,34
 34,65
 53,19
 59,95
 67,11
 70,40
 82,07
 90,57
103,04
105,45
108,21
109,51
0,01315
0,02268
0,05290
0,06688
0,08332
0,09143
0,12285
0,14821
0,18887
0,19717
0,20685
0,21146
0
0
0
1
2
0
2
2
2
0
3
0
0
1
0
1
0
2
0
2
0
2
1
0
2
1
4
3
2
2
4
0
6
6
3
8
26,40
 34,78
 53,17
 59,91
 67,07
 70,40
 82,08
 90,58
103,06
105,44
108,21
109,50
0,01322
0,02286
0,05286
0,06679
0,08324
0,09142
0,12288
0,14823
0,18896
0,19715
0,20683
0,21144
Tabelle A2: K2Mn3S4, Koeffizienten der anisotropen Temperaturfaktoren (Å2)
U11 U22 U33 U23 U13 U12
Mn 1
Mn 2
K 1
K 2
S 1
S 2
0,0153(3)
0,0149(4)
0,0266(6)
0,0286(6)
0,0143(4)
0,0143(4)
0,0173(4)
0,0116(3)
0,0320(7)
0,0344(8)
0,0149(4)
0,0146(4)
0,0116(3)
0,0149(3)
0,0210(5)
0,0302(6)
0,0155(4)
0,0134(3)
0
-0,0001(2)
0
0,0066(5)
-00026(3)
0,0017(3)
0,0055(3)
0,0054(2)
0,0046(4)
0,0173(5)
0,0069(3)
0,0038(3)
0
0,0003(1)
0
0,0092(4)
-0,0011(3)
-0,0012(3)
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Tabelle A3, K2Mn3S4: Beobachtete und berechnete Strukturfaktoren
h k l F 2c F 2o Sig.F
2 h k l F 2c F 2o Sig.F
2
1
   2
   3
   4
   5
   6
   7
   8
   9
   0
   1
   2
   3
   4
   5
   6
   7
   8
   9
   0
   1
   2
   3
   4
   5
   6
   7
   8
   9
   0
   1
   2
   3
   4
   5
   6
   7
   8
   9
   0
   1
   2
   3
   4
   5
   6
   7
   8
   0
   1
   2
   3
   4
   5
   6
   7
   0
   1
   2
   3
   4
   5
   6
   0
   1
   2
   3
   4
0
0
0
0
0
0
0
0
0
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
4
4
4
4
4
4
4
4
4
5
5
5
5
5
5
5
5
6
6
6
6
6
6
6
7
7
7
7
7
0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
 0
10149,29
   8902,10
     27,04
  26465,71
   9073,83
   5462,06
    136,40
   1585,58
   1893,23
      0,42
      0,22
      0,06
      0,21
      0,01
      0,39
      0,03
      0,20
      0,08
      0,31
    557,77
  21488,63
  15509,03
  29823,50
    215,17
   1938,59
   1492,76
   8983,22
   1120,01
    326,46
      0,02
      1,19
      1,54
      1,62
      0,15
      0,03
      0,39
      0,39
      0,33
      0,01
  23547,80
   3510,72
   3774,15
    250,86
   9615,15
   3896,41
   2845,20
      3,61
    991,47
      6,33
      0,86
      0,23
      0,00
      2,58
      1,43
      0,57
      0,07
    215,19
   3439,67
   2410,53
   4700,96
    362,83
    973,03
    529,76
      0,40
      1,09
      2,17
      3,73
      0,03
9213,11
     8296,96
       94,05
    24553,84
     8815,71
     5426,23
      135,14
     1590,25
     1850,90
       -3,85
       -3,85
       10,59
       -5,14
       -6,10
        1,93
       -6,42
       10,27
      -10,91
        5,46
      670,25
    20540,66
    15425,16
    28293,53
      241,07
     1983,16
     1461,85
     8756,00
     1122,23
      314,26
       -7,06
       -5,46
       -1,93
       10,91
       -1,61
       -7,38
        1,93
       13,48
       16,05
      -14,77
    23263,41
     3665,85
     3977,23
      278,31
     9666,69
     3912,06
     2829,32
       21,83
     1003,78
       18,62
        7,06
      -10,59
       10,27
        2,57
      -10,59
       -8,99
        4,17
      234,97
     3453,35
     2445,40
     4730,30
      372,36
     1012,44
      519,06
      -12,20
      -11,56
       24,72
       35,31
       20,54
12,20
  19,26
   9,31
  35,95
  26,00
  24,40
  14,45
  23,43
  26,96
   3,85
   3,85
   4,82
   5,14
   6,10
   7,38
   8,03
   9,63
  10,91
  12,20
   7,70
  78,65
  44,94
  69,98
   7,38
  12,20
  12,20
  31,78
  15,41
  13,80
   7,06
   5,46
   6,10
   6,74
   7,38
   8,03
   8,35
  10,59
  11,88
  14,77
  94,70
  17,33
  18,94
  10,59
  35,63
  22,79
  21,83
  13,16
  23,75
  12,52
  10,91
  10,59
  10,59
  11,24
  11,88
  13,16
  13,80
  15,41
  22,47
  20,22
  26,32
  14,45
  18,62
  17,01
  16,05
  13,16
  13,16
  13,48
  14,12
-1
  0
  1
  2
  3
  4
  5
  6
  7
-10
 -9
 -8
 -7
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
  0
  1
  2
  3
  4
  5
  6
  7
-10
 -9
 -8
 -7
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
  0
  1
  2
  3
  4
  5
  6
  7
 -9
 -8
 -7
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
  0
  1
  2
  3
  4
  5
  6
 -9
 -8
 -7
 -6
 -5
 -4
 -3
0
  0
  0
  0
  0
  0
  0
  0
  0
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  4
  4
  4
  4
  4
  4
  4
6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
  6
36,12
     333,42
     908,50
      43,84
      24,57
       2,54
     301,31
     107,61
       6,22
    1086,04
       7,16
      76,85
    2899,10
    1345,87
     529,34
    1831,73
    8477,96
       0,62
       0,18
    8467,14
    1793,59
     554,19
    1362,03
    2861,83
      85,40
       7,99
    1095,83
      19,76
       3,38
      29,95
     141,01
     285,14
      75,33
      81,98
       7,81
     532,39
     550,23
       8,68
      61,94
     104,23
     334,90
     179,42
      20,57
       0,10
      31,13
       2,40
      36,35
    1741,89
     841,33
     309,39
    1025,15
    4430,11
       0,56
       0,46
    4511,58
     958,57
     307,33
     845,72
    1739,39
      46,07
       1,70
      39,44
      96,57
       0,28
       0,88
      28,14
     305,37
     108,74
19,58
    339,30
    920,32
     40,77
     42,69
     -3,85
    311,69
    120,70
      2,89
   1088,52
      8,35
     89,24
   2863,67
   1342,11
    533,51
   1869,20
   8421,51
     -6,74
     -6,74
   8940,90
   1905,47
    552,45
   1350,78
   2829,64
     74,15
      6,10
   1138,92
     25,36
      3,53
     25,36
    150,87
    269,00
     98,87
     87,63
     26,32
    575,88
    592,89
     12,52
     83,78
    122,62
    338,98
    190,35
     19,58
     21,19
     16,69
     -0,64
     15,09
   1704,21
    877,94
    311,69
   1080,82
   4588,10
     23,43
      7,70
   4753,09
   1040,37
    294,36
    896,24
   1703,88
     69,98
     10,27
     45,90
    110,10
     -1,93
    -11,88
     32,74
    326,14
    121,98
8,35
   8,35
  11,88
  10,27
  10,59
  11,56
  13,48
  13,80
  18,30
  16,69
  11,56
  10,59
  18,62
  11,56
   9,31
  11,24
  57,14
   6,74
   6,74
  19,90
  11,56
   9,31
  11,56
  15,73
  10,59
  10,59
  17,33
  12,84
  11,88
  10,91
  10,27
   9,95
   8,35
   8,03
   7,70
   8,67
   8,67
   7,06
   8,03
   8,67
   9,63
   9,63
   9,63
  10,59
  13,48
  14,45
  11,56
  16,37
  11,24
   9,63
  11,56
  21,51
   8,35
   8,35
  18,30
  11,88
   9,95
  11,56
  14,45
  10,59
  11,24
  18,62
  17,98
  12,84
  11,88
  11,56
  12,52
  11,88
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   2847,30
   1109,07
    212,18
    375,57
   2246,38
   2156,50
    537,36
     29,21
     -0,64
     70,94
      7,38
     -2,89
    288,90
   1980,27
    543,46
    512,32
   1154,33
    517,78
    606,37
   2266,28
    253,91
     14,12
     -3,53
    150,23
    115,24
    271,25
    201,91
     31,46
    459,68
     -5,46
    483,75
     27,61
    130,97
    257,44
     90,52
    154,72
    233,05
    308,16
   1227,52
    366,59
      9,63
     10,59
   3190,77
     25,04
     11,24
    361,77
   1317,72
    388,73
    293,08
     29,85
    154,40
    111,39
     21,19
    260,98
     -4,49
    280,88
     42,69
    122,30
    150,55
     57,14
    103,68
  20,22
  16,05
  19,58
  15,73
  15,41
  15,09
  15,09
  15,09
  15,09
  15,73
  13,80
  15,73
  16,37
  21,19
  27,29
  20,87
  17,01
  18,30
  25,36
  21,83
  19,26
  16,69
  17,33
  17,66
  19,58
  18,62
  19,58
  20,87
  15,73
  15,73
  17,66
  15,41
  16,37
  19,90
  15,73
  15,73
  16,37
  14,77
  13,48
  13,48
  11,56
  10,91
  11,88
  10,59
  11,88
  11,24
  11,56
  13,48
  12,84
  13,48
  14,77
  14,77
  17,33
  12,52
  10,91
  10,91
  18,94
  10,91
  11,24
  11,88
  16,69
  14,12
  14,12
  16,37
  14,12
  12,20
  11,88
  12,52
  11,56
  12,84
  12,20
  11,88
  13,48
  13,48
  16,69
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   5
   6
   7
 -10
  -9
  -8
  -7
  -6
  -5
  -4
  -3
  -2
  -1
   0
   1
   2
   3
   4
   5
   6
   7
  -9
  -8
  -7
  -6
  -5
  -4
  -3
  -2
  -1
   0
   1
   2
   3
   4
   5
   6
   7
  -9
  -8
  -7
  -6
  -5
  -4
  -3
  -2
  -1
   0
   1
   2
   3
   4
   5
   6
  -8
  -7
  -6
  -5
  -4
  -3
  -2
  -1
   0
   1
   2
   3
   4
   5
  -7
  -6
  -5
  -4
  -3
  -2
  -1
1
1
1
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
3
4
4
4
4
4
4
4
4
4
4
4
4
4
4
4
4
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
6
6
6
6
6
6
6
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
      0,09
      0,70
      1,44
     19,35
     86,56
     32,86
    112,27
     13,84
    328,86
     48,02
    124,27
    424,13
     80,59
    330,38
     18,02
    305,12
     65,74
     71,43
    115,56
      9,67
     70,23
     65,20
    117,43
      9,69
     34,03
     25,89
    248,65
    356,01
     19,67
      3,84
     17,73
    553,92
     27,44
      0,59
     48,69
    104,22
     48,59
     17,35
    199,08
     81,29
    274,58
     29,36
    731,51
    111,89
    274,93
    814,79
    157,05
    707,75
     39,62
    655,76
    145,78
    178,79
    287,04
     19,22
     17,41
     40,52
    332,51
     47,00
     26,67
     54,04
    348,71
    290,40
     64,88
    209,37
     15,70
    112,37
    262,70
     26,35
    259,27
     21,73
    677,33
    106,66
    266,33
    718,88
    132,50
       -0,64
        4,17
       -6,10
       17,66
       82,82
       42,69
      130,65
       -6,42
      325,18
       57,14
      124,87
      421,80
       68,69
      303,99
       33,71
      326,14
       57,14
       71,90
      122,94
       16,69
       60,03
       69,34
      118,77
       -7,06
       26,96
       14,12
      257,44
      362,09
       29,85
        2,89
       23,11
      582,62
       39,48
       -8,67
       68,05
      114,28
       73,51
       29,53
      217,64
       88,92
      284,73
       19,26
      719,69
       98,87
      276,06
      841,35
      181,37
      733,17
       38,20
      633,34
      138,67
      182,65
      286,01
       33,06
       22,79
       28,57
      323,89
       39,16
       19,90
       56,50
      348,61
      294,04
       58,42
      227,91
       12,84
      119,73
      279,91
       39,80
      265,79
       -7,06
      666,08
      119,41
      276,38
      719,69
      108,50
   8,99
   9,63
  12,20
  12,84
  12,20
  10,59
  10,27
   8,67
   8,67
   7,38
   7,06
   7,38
   6,74
   7,06
   7,06
   8,67
   8,35
   8,99
   9,63
  10,27
  12,84
  14,45
  11,88
  10,27
   8,67
   8,35
   8,67
   8,67
   7,70
   8,35
   7,06
   9,31
   8,03
   8,67
   9,31
   9,95
  10,91
  13,16
  19,58
  17,66
  13,80
  11,88
  14,12
  11,88
  11,56
  13,16
  11,56
  11,24
  10,59
  13,48
  12,20
  12,84
  14,77
  14,45
  18,30
  14,12
  14,45
  12,52
  11,88
  12,20
  13,16
  13,16
  10,27
  12,20
  11,88
  12,84
  14,77
  14,45
  16,37
  14,77
  16,69
  14,12
  14,45
  15,73
  13,16
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
  0
  1
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
 -8
 -7
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
  0
  1
  2
 -8
 -7
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
  0
  1
 -7
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
  0
  1
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
  0
 -8
 -7
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
  0
  1
 -8
 -7
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
  0
  1
 -7
 -6
 -5
 -4
 -3
  4
  4
  4
  4
  4
  4
  4
  4
  5
  5
  5
  5
  5
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  2
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  4
  4
  4
  4
  4
  4
  4
  0
  0
  0
  0
  0
  0
  0
  0
  0
  0
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  2
  2
  2
  2
  2
 12
 12
 12
 12
 12
 12
 12
 12
 12
 12
 12
 12
 12
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 13
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
     924,14
     226,18
     289,11
     407,71
     270,77
     236,63
    1003,64
      67,60
       8,37
      71,83
       0,21
      62,03
       6,94
      66,74
      65,90
      96,77
      95,92
     129,26
      96,11
     125,69
      85,71
     105,74
      62,43
      76,13
       2,27
      98,25
      20,53
      49,93
     105,68
      17,98
     109,96
       3,89
      96,08
      23,97
      96,32
      67,47
     106,46
      56,84
     136,67
      61,68
     132,08
      47,94
     103,76
      51,88
     119,02
     250,28
      43,91
     269,47
       9,97
     229,53
     906,83
     391,92
       2,23
     148,01
    1277,14
    1310,44
     145,62
       2,85
     356,54
     883,63
     230,89
      68,67
     219,71
    1026,26
       1,46
       0,66
    1013,41
     212,08
      78,61
     236,24
     229,42
    1248,77
     640,66
      34,42
      28,48
    885,65
    232,41
    281,84
    417,30
    325,18
    273,17
    973,92
     76,08
    -14,12
     80,89
    -17,01
     64,20
      0,00
     58,42
     56,82
     87,95
     99,83
    131,61
     88,92
    105,61
     91,16
    121,98
     45,26
     84,74
    -14,12
    122,62
     18,62
     53,61
    125,51
     18,94
    128,40
     21,19
    120,70
      7,70
    107,54
     64,52
    115,56
     69,34
    140,60
     86,99
    144,77
     58,74
    108,82
     62,60
    148,62
    261,62
     30,82
    266,11
     15,41
    244,93
    878,91
    384,88
     26,96
    152,80
   1296,85
   1305,84
    159,22
     13,48
    306,24
    838,14
    224,38
     64,84
    208,33
    975,85
     24,08
     19,90
   1028,49
    209,94
     73,19
    225,34
    216,04
   1262,51
    666,08
     30,50
     33,38
  20,22
  17,01
  17,01
  17,66
  19,26
  17,98
  18,62
  16,69
  17,01
  17,33
  17,33
  17,98
  18,30
  14,12
  13,80
  11,88
  11,88
  11,56
  11,56
  11,88
  11,88
  11,88
  14,12
  13,48
  14,12
  14,12
  12,20
  11,88
  12,20
  11,88
  12,20
  12,52
  12,20
  13,80
  14,45
  12,84
  12,84
  12,52
  12,84
  12,84
  13,48
  12,52
  14,45
  17,33
  17,33
  17,98
  17,33
  18,62
  18,30
  16,69
  25,36
  22,15
  15,73
  16,05
  20,87
  20,87
  16,37
  16,37
  15,73
  20,54
  15,09
  14,45
  13,16
  15,41
  12,20
  12,20
  15,41
  13,48
  12,84
  14,77
  15,41
  16,69
  14,77
  12,84
  12,52
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   0
   1
   2
   3
   4
  -5
  -4
  -3
  -2
  -1
   0
   1
   2
   3
  -1
 -10
  -9
  -8
  -7
  -6
  -5
  -4
  -3
  -2
6
6
6
6
6
7
7
7
7
7
7
7
7
7
8
0
0
0
0
0
0
0
0
0
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 5
 6
 6
 6
 6
 6
 6
 6
 6
 6
    642,09
     30,60
    618,59
    148,40
    159,07
      8,12
    195,77
    257,02
     27,89
     26,09
      7,18
    425,52
     28,07
      4,46
     69,92
      0,28
     89,28
    231,50
      6,86
     46,66
     28,20
    833,48
    309,76
     36,00
      634,30
       36,92
      603,81
      163,39
      178,16
       31,14
      196,13
      256,80
       23,75
       48,47
       -9,63
      425,33
       49,76
        6,42
       86,35
        5,14
      102,72
      214,43
        7,06
       54,57
       21,83
      851,94
      300,14
       21,51
  13,16
  12,52
  16,05
  14,77
  15,41
  15,09
  16,05
  16,05
  14,77
  14,45
  12,52
  16,37
  14,77
  15,41
  16,37
  17,98
  16,69
  16,05
  13,48
  10,59
   9,95
  11,56
   9,63
   8,35
 -2
 -1
  0
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
 -4
 -3
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -1
 -6
 -5
 -4
 -3
 -2
 -4
  2
  2
  2
  3
  3
  3
  3
  3
  3
  4
  4
  1
  1
  1
  1
  1
  1
  2
  2
  2
  2
  2
  0
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 14
 15
 15
 15
 15
 15
 15
 15
 15
 15
 15
 15
 16
     636,84
    1217,20
     228,92
     158,28
     638,78
       0,19
       0,42
     679,12
     128,68
     592,49
     605,32
     496,42
     778,39
    1081,54
     987,44
     608,98
     539,97
       1,51
       3,02
       0,32
       0,02
       4,62
     647,20
    632,70
   1215,32
    232,41
    157,93
    642,65
     16,69
     -0,96
    677,00
    145,41
    594,82
    620,82
    461,60
    752,11
   1105,21
    995,43
    628,52
    528,69
     -9,63
     -2,25
     22,47
    -13,48
      1,61
   654,85
  14,77
  17,01
  13,16
  13,80
  15,09
  12,84
  13,16
  15,73
  14,45
  21,51
  20,22
  14,77
  15,73
  16,37
  16,37
  15,09
  15,09
  13,48
  13,16
  13,16
  13,48
  13,48
  20,22
Tabelle A4: K2Mn3S4, Koeffizienten der anisotropen Temperaturfaktoren (Å2) eines
Zwillingsindividuums
U11 U22 U33 U23 U13 U12
Mn 1
Mn 2
K 1
K 2
S 1
S 2
0,0148(5)
0,0171(5)
0,0354(5)
0,0394(7)
0,0139(9)
0,0158(9)
0,0224(7)
0,0159(6)
0,0392(3)
0,0275(7)
0,0196(6)
0,0202(6)
0,0136(5)
0,0168(4)
0,0247(9)
0,0363(2)
0,0188(9)
0,0156(9)
0
-0,0003(5)
0
0,0071(9)
-00026(3)
0,0013(2)
0,0060(9)
0,0063(3)
0,0069(4)
0,0163(5)
0,0081(7)
0,0048(7)
0
0,0005(2)
0
0,0095(1)
-0,0010(2)
0,0012(2)
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Tabelle A5: K2Mn3S4, Gemessene Suszeptibilitätswerte bei 50 kOe
T
(K)
cg•106
(cm3g-1)
cmol•106
(cm3mol-1)
1/cmol
(molcm -3)
5
10
15
20
30
40
50
60
70
80
90
100
120
140
160
180
200
220
241
261
281
301
242,109
241,744
241,235
240,607
238,185
234,284
229,176
223,898
218,903
214,321
210,298
206,760
201,045
196,772
193,830
191,791
190,314
189,071
187,918
186,791
185,761
184,743
29961,80202
29916,65283
29853,6844
29775,96189
29476,1519
28993,484
28361,32054
27708,17704
27090,0096
26522,89324
26025,04815
25587,27754
24879,9811
24351,13618
23987,08922
23734,83722
23551,99136
23398,18016
23255,52823
23116,05365
22988,49833
22862,52242
33,376
33,426
33,497
33,584
33,926
34,491
35,259
36,090
36,914
37,703
38,425
39,082
40,193
41,066
41,689
42,132
42,459
42,738
43,001
43,260
43,500
43,740
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Tabelle A6: K2Mn3S4, Gemessene und beobachtete Reflexintensitäten der
Neutronenbeugungsmessung bei 290 K
h k l 2q Icalc Iobs h k l 2q Icalc Iobs
1 0 0 20,507 1008,4 1014,9 0 2 2 56,363 61,9 67,1
0 1 0 23,681 1,4 2,2 1 2 -2 56,366 1,6 1,7
0 0 2 27,035 6,1 6,0 1 1 -4 57,179 1,1 0,0
1 0 -2 27,040 27,9 27,4 1 2 1 57,259 7,4 0,0
0 1 1 27,317 13,5 10,2 1 1 3 59,232 12,2 9,8
1 1 -1 31,043 5,7 5,7 2 0 2 59,297 4,4 4,5
1 1 0 31,523 7,5 10,0 3 0 -2 59,309 18,2 19,6
0 1 2 36,242 14,0 3,7 0 1 4 61,399 0,7 0,4
1 1 -2 36,245 1,6 0,4 2 1 -4 61,408 16,3 10,1
1 1 1 37,491 23,4 27,3 1 2 -3 63,323 1,9 0,0
1 0 2 40,180 15,2 9,8 2 2 -1 63,530 1,6 0,0
2 0 -2 40,189 22,0 14,4 3 0 0 64,553 244,5 254,3
2 0 0 41,710 161,2 174,3 1 2 2 64,709 12,0 12,3
1 1 -3 45,447 73,2 70,8 2 2 -2 64,715 5,8 5,9
2 1 -1 45,706 11,9 11,9 2 1 2 64,762 32,1 32,4
1 1 2 47,170 524,8 543,4 3 1 -2 64,773 95,8 96,3
2 1 -2 47,178 402,8 414,5 0 2 3 65,334 4,1 0,9
0 1 3 47,938 69,1 53,3 3 1 -1 65,597 3,4 2,9
0 2 0 48,456 558,5 547,2 2 2 0 65,813 42,2 45,8
2 1 0 48,523 6,9 7,2 3 1 -3 67,380 9,0 9,1
0 2 1 50,515 0,2 0,5 1 0 4 68,107 31,2 31,0
1 0 -4 51,229 461,0 455,9 3 0 -4 68,124 7,8 7,6
2 1 -3 52,666 29,6 31,0 2 2 -3 69,276 5,5 3,2
1 2 -1 52,830 17,4 22,4 3 1 0 69,789 0,2 0,0
1 2 0 53,143 32,2 28,4 1 1 -5 70,864 0,1 0,0
2 1 1 55,133 27,7 30,9 2 2 1 71,394 1,6 4,6
0 0 4 55,743 39,9 38,2
2 0 -4 55,752 0,0 0,0
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Tabelle A7: K2Mn3S4, Gemessene und beobachtete Reflexintensitäten der
Neutronenbeugungsmessung bei 24 K
A.) kristallographische Zelle
h k l 2q Icalc Iobs
1 0 0 20,679 1697,2 1836,8
0 1 0 23,848 2,2 2,2
0 0 2 27,139 19,6 23,3
1 0 -2 27,157 26,9 34,0
0 1 1 27,489 28,9 47,0
1 1 -1 31,261 15,1 30,7
1 1 0 31,767 2,1 2,2
0 1 2 36,436 27,0 27,7
1 1 -2 36,450 3,2 3,3
1 1 1 37,765 49,7 20,8
1 0 2 40,430 31,3 19,8
2 0 -2 40,469 34,4 19,9
2 0 0 42,073 342,3 385,5
1 1 -3 45,661 175,5 142,6
2 1 -1 46,079 36,1 20,2
1 1 2 47,482 1037,0 1078,6
2 1 -2 47,516 776,1 783,1
0 1 3 48,171 164,3 100,3
0 2 0 48,815 1197,1 1115,9
2 1 0 48,935 1,0 1,0
0 2 1 50,879 2,4 2,0
1 0 -4 51,410 1015,8 1065,5
2 1 -3 52,984 95,1 82,0
1 2 -1 53,225 33,8 25,8
1 2 0 53,554 105,1 112,4
2 1 1 55,590 78,3 104,0
0 0 4 55,971 127,2 118,2
2 0 -4 56,011 1,2 1,1
0 2 2 56,743 54,0 44,5
1 2 -2 56,753 42,3 34,2
1 1 -4 57,427 0,9 0,7
1 2 1 57,697 14,5 23,3
1 1 3 59,599 36,8 12,5
2 0 2 59,759 31,2 15,9
3 0 -2 59,808 20,2 11,6
0 1 4 61,691 17,6 16,9
2 1 -4 61,728 10,2 9,5
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1 2 -3 63,720 12,7 26,1
2 2 -1 64,053 5,7 8,7
3 0 0 65,155 641,3 564,6
1 2 2 65,186 19,7 17,4
2 2 -2 65,213 12,8 11,4
2 1 2 65,276 62,7 57,5
3 1 -2 65,321 236,2 221,6
0 2 3 65,747 4,1 5,1
3 1 -1 66,192 12,0 17,2
2 2 0 66,373 154,0 218,6
3 1 -3 67,894 43,3 39,0
1 0 4 68,493 125,1 96,0
3 0 -4 68,564 34,8 30,9
2 2 -3 69,763 10,7 20,6
3 1 0 70,441 1,2 4,2
1 1 -5 71,168 0,9 3,6
B.) magnetische Zelle
h k l 2q Icalc Iobs
0 0 1 13,474 1335,3 1269,0
1 0 -1 19,917 210,9 140,4
1 0 0 20,679 0,0 0,0
0 1 0 23,848 301,2 298,8
0 0 2 27,139 0,0 0,0
1 0 -2 27,157 0,0 0,0
0 1 -1 27,489 0,6 1,0
0 1 1 27,489 0,6 1,0
1 0 1 28,847 63,4 61,7
1 -1 -1 31,261 0,5 0,9
1 1 -1 31,261 0,5 0,9
1 -1 0 31,767 88,7 93,1
1 1 0 31,767 88,7 93,1
0 1 -2 36,436 942,3 965,4
0 1 2 36,436 942,3 965,4
1 1 -2 36,450 821,8 840,5
1 -1 -2 36,450 821,8 840,5
1 -1 1 37,765 0,1 0,0
1 1 1 37,765 0,1 0,0
1 0 -3 38,346 10,7 0,0
2 0 -1 38,826 8,0 1,3
1 0 2 40,430 0,0 0,0
2 0 -2 40,469 0,0 0,0
0 0 3 41,212 17,5 18,8
2 0 0 42,073 0,0 0,0
1 1 -3 45,661 0,0 0,0
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1 -1 -3 45,661 0,0 0,0
2 -1 -1 46,079 0,1 0,1
2 1 -1 46,079 0,1 0,1
2 0 -3 46,574 1,4 25,1
1 -1 2 47,482 320,4 333,3
1 1 2 47,482 320,4 333,3
2 -1 -2 47,516 213,7 215,7
2 1 -2 47,516 213,7 215,7
0 1 -3 48,171 0,0 0,0
0 1 3 48,171 0,0 0,0
0 2 0 48,815 1,9 1,8
2 -1 0 48,935 12,7 12,7
2 1 0 48,935 12,7 12,7
2 0 1 49,422 5,8 112,0
0 2 -1 50,879 62,1 51,6
0 2 1 50,879 62,1 51,6
1 0 -4 51,410 0,0 0,0
2 -1 -3 52,984 0,0 0,0
2 1 -3 52,984 0,0 0,0
1 -2 -1 53,225 61,2 46,8
1 2 -1 53,225 61,2 46,8
1 -2 0 53,554 1,2 1,3
1 2 0 53,554 1,2 1,3
1 0 3 53,741 9,6 18,9
2 -1 1 55,590 0,0 0,0
2 1 1 55,590 0,0 0,0
0 0 4 55,971 0,0 0,0
2 0 -4 56,011 0,0 0,0
0 2 -2 56,743 4,1 3,4
0 2 2 56,743 4,1 3,4
1 2 -2 56,753 3,8 3,1
1 -2 -2 56,753 3,8 3,1
1 1 -4 57,427 21,2 16,1
1 -1 -4 57,427 21,2 16,1
1 -2 1 57,697 27,2 43,6
1 2 1 57,697 27,2 43,6
1 -1 3 59,599 0,0 0,0
1 1 3 59,599 0,0 0,0
2 0 2 59,759 0,0 0,0
3 0 -2 59,808 0,0 0,0
3 0 -1 60,721 0,5 20,7
0 1 -4 61,691 18,6 17,9
0 1 4 61,691 18,6 17,9
2 1 -4 61,728 11,7 10,9
2 -1 -4 61,728 11,7 10,9
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3 0 -3 62,503 0,0 0,0
1 2 -3 63,720 2,7 5,6
1 -2 -3 63,720 2,7 5,6
2 -2 -1 64,053 29,9 45,6
2 2 -1 64,053 29,9 45,6
3 0 0 65,155 0,0 0,0
1 -2 2 65,186 2,2 2,0
1 2 2 65,186 2,2 2,0
2 -2 -2 65,213 1,8 1,6
2 2 -2 65,213 1,8 1,6
2 -1 2 65,276 78,4 71,9
2 1 2 65,276 78,4 71,9
3 -1 -2 65,321 40,1 37,7
3 1 -2 65,321 40,1 37,7
0 2 -3 65,747 4,8 6,0
0 2 3 65,747 4,8 6,0
1 0 -5 65,910 81,7 114,5
3 -1 -1 66,192 0,0 0,0
3 1 -1 66,192 0,0 0,0
2 -2 0 66,373 0,4 0,6
2 2 0 66,373 0,4 0,6
3 -1 -3 67,894 0,0 0,0
3 1 -3 67,894 0,0 0,0
2 0 -5 67,939 72,5 61,0
1 0 4 68,493 0,0 0,0
3 0 -4 68,564 0,0 0,0
2 -2 -3 69,763 0,6 1,2
2 2 -3 69,763 0,6 1,2
3 -1 0 70,441 2,2 7,5
3 1 0 70,441 2,2 7,5
1 1 -5 71,168 0,2 0,7
1 -1 -5 71,168 0,2 0,7
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Tabelle A8: Rb2Mn3Te4, Auswertung einer Guinier - Simon - Aufnahme
4qobs . sin2qobs. h k l 4qcalc. sin2qcalc.
  23,40
  41,12
  53,10
  55,52
  56,57
  71,51
  73,42
  74,23
  80,12
  91,42
  92,21
  93,24
  96,18
  96,75
  98,06
0,01039
0,03185
0,05273
0,05755
0,05970
0,09424
0,09916
0,10128
0,11732
0,15085
0,15333
0,15658
0,16601
0,16788
0,17217
1
 0
 1
 0
 1
 2
 2
 1
 1
 3
 4
 4
 4
 1
 0
0
  1
  1
  2
  0
  1
  2
  0
  2
  2
  0
  1
  0
  3
  1
0
 2
 2
 0
-4
 2
 0
 4
-4
 0
-4
-2
 0
 2
 6
23,39
41,17
53,07
55,54
56,61
71,48
73,39
74,21
80,13
91,46
92,19
93,23
96,20
96,73
98,06
0,01038
0,03193
0,05267
0,05758
0,05978
0,09417
0,09909
0,10123
0,11735
0,15099
0,15328
0,15654
0,16607
0,16782
0,17218
Tabelle A9: Rb2Mn3Te4, Koeffizienten der anisotropen Temperaturfaktoren in Å2
U11 U22 U33 U23 U13 U12
Rb1  0,029(1) 0,024(1) 0,025(1) 0 0,006(1) 0
Rb2 0,031(1) 0,028(1) 0,030(1) 0,002(1) 0,012(1) 0,003(1)
Mn1 0,012(2) 0,017(2) 0,013(2) 0 0,004(2) 0
Mn2 0,021(1) 0,020(1) 0,027(1) -0,001(1) 0,006(1) 0,001(1)
Mn3 0,024(4) 0,038(4) 0,008(4) 0 0,005(3) 0
Te1 0,018(1) 0,021(1) 0,024(1) -0,002(1) 0,006(1) -0,001(1)
Te2 0,0176(1) 0,022(1) 0,021(1) 0,001(1) 0,003(1) -0,001(1)
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Tabelle A10: Rb2Mn3Te4, Beobachtete und berechnete Strukturfaktoren
h k l F o F c
Sig.F h k l F o F c
Sig.F
1 0 0 822.899 -947.492 0.4709 7 3 0 10.539 0.0113 69.249
2 0 0 621.819 -725.342 0.8310 8 3 0 0.0000 -0.7768 72.472
3 0 0 1.778.932 1.871.514 14.886 9 3 0 0.0000 -13.828 77.053
4 0 0 3.331.938 3.503.483 25.491 0 4 0 4.268.421 3.900.681 11.349
5 0 0 2.048.510 -2.153.840 30.741 1 4 0 590.266 -535.166 10.942
6 0 0 733.089 753.088 13.656 2 4 0 562.059 -524.226 13.790
7 0 0 1.571.916 1.619.560 26.913 3 4 0 1.321.792 1.234.389 39.336
8 0 0 528.459 497.759 20.777 4 4 0 2.446.698 2.326.187 83.946
9 0 0 1.153.716 -1.107.736 19.314 5 4 0 1.568.177 -1.501.901 51.689
10 0 0 1.091.350 1.069.071 13.908 6 4 0 570.055 528.150 20.394
0 1 0 0.0000 -0.2670 37.015 7 4 0 1.224.096 1.191.136 38.518
1 1 0 0.0000 -0.0658 39.981 8 4 0 383.200 358.238 24.440
2 1 0 144.603 -0.3206 24.566 9 4 0 826.156 -854.794 16.027
3 1 0 0.0000 0.1233 50.119 0 5 0 102.051 -22.468 63.290
4 1 0 0.0000 -0.1686 54.485 1 5 0 66.271 -0.6055 67.580
5 1 0 76.813 -10.938 60.446 2 5 0 103.216 -0.4149 65.705
6 1 0 101.689 -0.5557 57.164 3 5 0 0.0000 -11.301 69.249
7 1 0 0.0000 0.6595 67.580 4 5 0 0.0000 -14.381 70.879
8 1 0 94.896 -0.9261 70.879 5 5 0 0.0000 -0.4991 70.879
9 1 0 0.0000 -15.421 74.030 6 5 0 59.611 -0.8208 72.472
10 1 0 114.964 0.4408 64.608 7 5 0 0.0000 -0.4070 75.557
0 2 0 3.709.113 3.310.956 0.6356 8 5 0 0.0000 -0.8849 78.521
1 2 0 1.763.366 1.563.381 47.250 9 5 0 91.900 -0.8096 82.768
2 2 0 2.526.206 -2.791.909 0.2429 0 6 0 1.600.349 1.492.073 0.8879
3 2 0 3.696.866 3.562.140 121.599 1 6 0 690.217 624.383 14.972
4 2 0 1.574.703 1.478.072 57.012 2 6 0 1.363.842 -1.290.531 26.047
5 2 0 587.841 -565.292 19.228 3 6 0 1.761.050 1.681.367 44.195
6 2 0 495.671 -471.461 18.243 4 6 0 780.081 755.126 16.973
7 2 0 2.431.156 2.448.207 22.715 5 6 0 384.319 -331.508 21.007
8 2 0 325.967 -322.438 22.787 6 6 0 238.680 -253.239 36.532
9 2 0 437.957 -397.786 19.172 7 6 0 1.345.403 1.367.306 35.045
10 2 0 483.533 480.354 16.697 8 6 0 217.873 -214.928 44.467
0 3 0 30.111 -0.9080 54.485 0 7 0 76.481 -22.259 75.557
1 3 0 0.0000 -0.7069 54.485 1 7 0 81.482 -11.264 75.557
2 3 0 0.0000 -0.0487 56.542 2 7 0 0.0000 0.0390 75.557
3 3 0 36.812 -0.7887 60.446 3 7 0 0.0000 -18.384 77.053
4 3 0 109.805 -0.5016 49.998 4 7 0 0.0000 -13.731 78.521
5 3 0 99.692 -10.816 61.548 5 7 0 0.0000 -0.5182 81.377
6 3 0 0.0000 -0.4833 67.580 6 7 0 135.238 -0.5119 69.251
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5 8 0 646.507 -666.420 18.982 9 2 1 67.518 -10.304 77.053
0 9 0 21.169 -23.922 85.483 10 2 1 0.0000 56.448 74.030
1 9 0 35.522 -0.6451 84.137 -9 3 1 133.041 -33.075 63.112
2 9 0 99.952 -0.1695 85.483 -8 3 1 114.734 -92.398 64.738
-11 1 1 97.508 -29.401 72.472 -7 3 1 129.774 172.896 54.747
-10 1 1 52.189 65.006 70.879 -6 3 1 0.0000 -91.380 67.580
-9 1 1 0.0000 -84.379 74.030 -5 3 1 79.772 -106.335 65.869
-8 1 1 52.245 43.602 69.249 -4 3 1 109.435 -15.520 50.167
-7 1 1 0.0000 -19.826 67.580 -3 3 1 232.982 210.261 22.178
-6 1 1 70.805 59.912 64.112 -2 3 1 298.766 -289.550 15.133
-5 1 1 102.351 -147.871 56.794 -1 3 1 92.784 -70.265 45.247
-4 1 1 143.266 108.793 29.304 0 3 1 64.110 87.294 45.334
-3 1 1 0.0000 -37.151 50.119 1 3 1 0.0000 62.030 54.485
-2 1 1 173.596 0.7975 18.603 2 3 1 338.723 -339.441 14.301
-1 1 1 93.080 -172.905 27.756 3 3 1 0.0000 78.776 62.306
0 1 1 90.637 181.010 17.815 4 3 1 42.728 45.369 64.112
1 1 1 182.408 -107.288 15.934 5 3 1 153.275 -68.834 40.032
2 1 1 0.0000 -22.030 50.119 6 3 1 170.435 -176.692 39.791
3 1 1 73.914 -79.897 52.347 7 3 1 168.116 121.963 42.261
4 1 1 0.0000 119.377 56.542 8 3 1 0.0000 -40.130 74.030
5 1 1 126.195 -119.177 46.063 9 3 1 30.036 -55.344 78.521
6 1 1 111.008 13.593 61.093 -9 4 1 0.0000 -38.103 78.521
7 1 1 0.0000 -27.822 67.580 -8 4 1 0.0000 155.744 75.557
8 1 1 0.0000 52.419 72.472 -7 4 1 42.370 53.613 70.879
9 1 1 150.566 -83.017 53.621 -6 4 1 168.186 -132.041 40.323
10 1 1 0.0000 37.776 72.472 -5 4 1 132.727 86.648 48.663
-10 2 1 0.0000 -31.424 72.472 -4 4 1 284.408 258.507 22.710
-9 2 1 0.0000 -18.229 74.030 -3 4 1 77.051 -97.910 65.869
-8 2 1 95.222 91.376 70.879 -2 4 1 158.471 -122.932 36.681
-7 2 1 101.841 39.560 66.592 -1 4 1 291.664 282.310 18.823
-6 2 1 173.539 -89.721 35.357 0 4 1 174.457 150.598 22.213
-5 2 1 116.592 62.786 47.087 1 4 1 264.192 -227.147 22.003
-4 2 1 150.825 164.501 29.976 2 4 1 79.414 45.887 65.869
-3 2 1 90.668 -58.077 42.741 3 4 1 263.820 266.054 24.482
-2 2 1 0.0000 -90.364 52.347 4 4 1 131.710 -63.220 49.038
-1 2 1 220.784 206.570 17.552 5 4 1 181.139 -140.009 37.440
0 2 1 170.666 104.452 17.030 6 4 1 147.652 135.763 48.118
1 2 1 30.212 -155.291 52.347 7 4 1 60.250 91.492 72.472
2 2 1 42.528 30.019 52.347 8 4 1 124.340 -111.474 70.126
3 2 1 169.382 178.412 24.786 9 4 1 0.0000 -14.249 81.377
4 2 1 0.0000 -40.538 60.446 -9 5 1 205.334 -151.323 45.610
5 2 1 147.933 -90.864 39.294 -8 5 1 114.219 -0.1110 76.339
6 2 1 0.0000 86.494 65.869 -7 5 1 0.0000 90.024 74.030
7 2 1 76.844 55.618 69.249 -6 5 1 0.0000 24.046 72.472
8 2 1 30.166 -66.715 72.472 -5 5 1 275.469 -273.984 26.964
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-4 5 1 112.993 134.460 60.019 -4 8 1 296.962 214.710 33.712
-3 5 1 170.938 85.370 37.785 -3 8 1 64.101 -84.144 82.768
-2 5 1 198.739 -164.508 34.124 -2 8 1 0.0000 -100.093 81.377
-1 5 1 269.644 -246.152 25.151 -1 8 1 229.164 222.075 40.867
0 5 1 281.707 266.554 17.196 0 8 1 165.901 115.291 40.879
1 5 1 87.608 -89.796 69.249 1 8 1 143.165 -182.722 65.416
2 5 1 247.581 -233.557 27.392 2 8 1 164.627 38.278 56.888
3 5 1 0.0000 -55.607 69.249 3 8 1 249.126 219.752 40.185
4 5 1 177.397 195.034 40.050 4 8 1 133.393 -56.685 77.471
5 5 1 245.534 -212.948 30.251 5 8 1 184.711 -123.791 54.199
6 5 1 95.002 -98.141 74.030 -2 9 1 30.046 -114.527 85.483
7 5 1 0.0000 43.535 77.053 -1 9 1 99.677 -158.000 85.483
8 5 1 77.044 53.272 79.962 0 9 1 248.815 174.282 29.852
-8 6 1 179.128 158.974 54.086 1 9 1 91.761 -49.456 85.483
-7 6 1 183.282 65.152 49.336 2 9 1 201.585 -161.873 51.264
-6 6 1 144.821 -150.043 55.748 -11 0 2 87.810 -36.245 86.808
-5 6 1 130.848 98.835 59.234 -10 0 2 82.510 86.612 82.768
-4 6 1 277.643 250.504 27.916 -9 0 2 0.0000 -90.110 85.483
-3 6 1 136.837 -89.423 54.281 -8 0 2 0.0000 60.832 81.377
-2 6 1 201.558 -130.162 36.851 -7 0 2 189.676 -64.259 44.268
-1 6 1 307.302 282.624 24.171 -6 0 2 128.037 180.734 63.056
0 6 1 125.899 139.277 41.041 -5 0 2 251.706 -269.623 32.075
1 6 1 239.677 -219.157 30.990 -4 0 2 248.081 250.102 22.130
2 6 1 162.450 43.758 45.723 -3 0 2 140.064 -163.783 36.891
3 6 1 285.902 267.935 27.109 -2 0 2 265.056 258.831 15.839
4 6 1 102.457 -65.200 74.030 -1 0 2 392.700 -445.810 0.8224
5 6 1 108.808 -146.251 74.200 0 0 2 425.060 447.075 0.5318
6 6 1 79.674 146.451 78.521 1 0 2 318.237 -258.466 14.207
7 6 1 163.476 95.648 57.289 2 0 2 126.370 161.320 40.888
8 6 1 95.324 -120.305 82.768 3 0 2 264.950 -267.478 21.940
-7 7 1 163.717 178.392 61.149 4 0 2 284.057 274.225 25.012
-6 7 1 175.226 -73.862 53.447 5 0 2 158.224 -177.345 53.067
-5 7 1 136.313 -149.346 66.335 6 0 2 198.085 40.919 42.388
-4 7 1 78.834 13.242 77.053 7 0 2 52.178 -84.736 81.377
-3 7 1 209.105 188.908 40.154 8 0 2 133.225 108.547 77.569
-2 7 1 239.053 -258.284 35.124 9 0 2 0.0000 -95.796 91.919
-1 7 1 0.0000 -101.207 75.557 10 0 2 65.896 0.2946 86.808
0 7 1 141.712 119.249 38.741 -11 1 2 688.503 -642.798 13.133
1 7 1 92.960 35.860 75.557 -10 1 2 504.035 468.864 16.659
2 7 1 312.955 -315.899 26.830 -9 1 2 1.383.544 1.376.426 15.405
3 7 1 0.0000 55.915 77.053 -8 1 2 528.218 -525.053 14.673
4 7 1 182.588 80.017 47.755 -7 1 2 542.617 -567.549 13.093
5 7 1 56.138 -100.851 81.377 -6 1 2 2.364.560 2.444.928 10.926
6 7 1 184.065 -179.907 52.635 -5 1 2 1.227.587 1.242.249 11.575
-5 8 1 70.170 72.711 84.137 -4 1 2 1.778.300 -1.832.056 55.207
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-3 1 2 1.456.084 1.731.004 0.1331 -1 3 2 769.385 -776.336 0.8395
-2 1 2 4.214.424 4.232.955 185.056 0 3 2 813.201 -782.447 0.5560
-1 1 2 962.345 -1.017.433 29.866 1 3 2 3.868.322 3.249.162 141.839
0 1 2 964.703 -1.015.130 14.729 2 3 2 1.612.643 1.356.799 56.472
1 1 2 4.106.278 4.260.553 78.724 3 3 2 1.602.252 -1.529.351 35.071
2 1 2 1.691.703 1.750.323 0.6300 4 3 2 975.960 1.045.201 0.0662
3 1 2 1.699.919 -1.862.836 0.7219 5 3 2 2.048.945 2.102.771 43.501
4 1 2 1.240.444 1.271.594 12.496 6 3 2 500.166 -505.831 14.850
5 1 2 2.473.008 2.503.978 23.897 7 3 2 482.590 -465.971 17.399
6 1 2 555.504 -584.718 12.208 8 3 2 1.207.031 1.240.540 17.658
7 1 2 541.029 -542.326 13.729 9 3 2 420.707 421.241 23.028
8 1 2 1.441.416 1.432.007 14.115 -9 4 2 79.707 -75.547 78.521
9 1 2 516.332 487.217 18.764 -8 4 2 0.0000 48.720 74.030
10 1 2 736.485 -673.299 12.716 -7 4 2 0.0000 -52.143 70.879
-11 2 2 0.0000 38.726 74.030 -6 4 2 67.447 122.132 69.249
-10 2 2 118.551 -18.956 59.929 -5 4 2 217.563 -193.456 29.687
-9 2 2 104.358 47.029 71.175 -4 4 2 152.403 168.336 42.380
-8 2 2 188.340 -116.712 36.008 -3 4 2 120.722 -116.786 48.152
-7 2 2 179.725 162.846 35.937 -2 4 2 182.404 146.146 31.868
-6 2 2 152.407 -118.921 40.260 -1 4 2 298.058 -264.137 18.419
-5 2 2 146.319 101.323 37.521 0 4 2 304.179 258.555 13.802
-4 2 2 192.160 -193.467 23.528 1 4 2 223.821 -174.596 25.971
-3 2 2 364.240 336.317 14.186 2 4 2 158.362 98.453 38.746
-2 2 2 302.009 -323.368 16.040 3 4 2 206.818 -179.506 31.230
-1 2 2 162.658 201.963 23.825 4 4 2 209.112 183.746 30.887
0 2 2 196.899 -204.401 14.761 5 4 2 141.384 -137.815 47.967
1 2 2 372.972 316.347 18.183 6 4 2 30.202 34.110 70.879
2 2 2 326.604 -348.667 12.854 7 4 2 0.0000 -67.348 74.030
3 2 2 156.921 183.301 28.812 8 4 2 0.0000 80.039 78.521
4 2 2 173.325 -107.201 31.675 9 4 2 118.403 -77.893 79.097
5 2 2 114.966 122.128 53.371 -9 5 2 877.334 910.850 20.245
6 2 2 141.440 -190.482 45.665 -8 5 2 348.531 -345.400 25.944
7 2 2 0.0000 99.702 70.879 -7 5 2 354.335 -376.940 22.785
8 2 2 0.0000 -37.802 74.030 -6 5 2 1.479.903 1.490.000 48.008
9 2 2 0.0000 13.538 78.521 -5 5 2 743.021 731.049 22.166
10 2 2 110.492 -73.101 70.146 -4 5 2 1.067.963 -1.070.093 28.727
-10 3 2 454.496 402.792 51.870 -3 5 2 923.482 910.080 17.835
-9 3 2 1.166.042 1.195.255 23.541 -2 5 2 2.248.586 2.181.274 32.458
-8 3 2 458.327 -454.231 22.547 -1 5 2 564.961 -551.509 12.576
-7 3 2 475.839 -487.641 18.324 0 5 2 568.156 -546.767 0.9094
-6 3 2 2.106.386 2.048.578 76.504 1 5 2 2.445.919 2.190.297 54.265
-5 3 2 1.085.149 1.026.587 42.855 2 5 2 1.059.374 925.879 35.666
-4 3 2 1.540.202 -1.510.077 58.499 3 5 2 1.199.262 -1.091.731 39.585
-3 3 2 1.394.426 1.347.673 46.782 4 5 2 823.269 751.090 26.282
-2 3 2 3.229.639 3.221.492 74.895 5 5 2 1.584.259 1.523.130 51.165
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6 5 2 384.009 -384.407 22.706 0 9 2 231.984 -218.770 32.018
7 5 2 362.660 -359.660 24.933 1 9 2 770.948 777.232 15.918
8 5 2 904.713 949.630 18.205 -11 1 3 0.0000 64.003 72.472
-8 6 2 174.255 -71.639 53.745 -10 1 3 0.0000 -29.885 69.249
-7 6 2 56.385 92.946 78.521 -9 1 3 92.824 73.584 72.472
-6 6 2 0.0000 -81.251 75.557 -8 1 3 122.571 -120.962 55.329
-5 6 2 0.0000 50.306 74.030 -7 1 3 126.165 153.145 48.634
-4 6 2 165.069 -99.638 44.997 -6 1 3 67.540 -67.009 64.112
-3 6 2 173.306 150.150 42.859 -5 1 3 131.505 84.096 36.836
-2 6 2 214.272 -168.641 34.665 -4 1 3 162.660 -158.314 25.810
-1 6 2 0.0000 91.891 72.472 -3 1 3 251.720 285.866 15.395
0 6 2 47.653 -100.481 60.446 -2 1 3 243.563 -179.817 15.911
1 6 2 136.640 128.923 54.359 -1 1 3 201.435 107.878 17.635
2 6 2 152.222 -177.929 50.916 0 1 3 222.028 -118.526 11.636
3 6 2 60.356 96.153 74.030 1 1 3 228.983 272.270 18.334
4 6 2 129.429 -71.140 59.883 2 1 3 260.686 -226.478 16.105
5 6 2 104.542 59.150 77.053 3 1 3 82.668 119.790 54.691
6 6 2 85.132 -109.872 79.962 4 1 3 122.685 -52.378 44.749
7 6 2 129.738 61.985 72.186 5 1 3 110.853 124.836 58.265
-7 7 2 274.488 -267.539 36.472 6 1 3 144.696 -150.217 46.869
-6 7 2 950.277 964.770 28.207 7 1 3 0.0000 103.903 70.879
-5 7 2 474.758 470.351 20.407 8 1 3 0.0000 -40.086 74.030
-4 7 2 675.962 -696.480 14.333 9 1 3 150.532 47.170 57.924
-3 7 2 537.663 562.916 19.220 -11 2 3 106.488 -42.911 69.751
-2 7 2 1.398.476 1.345.877 11.315 -10 2 3 77.003 0.6721 70.879
-1 7 2 361.084 -346.579 23.253 -9 2 3 36.944 54.648 72.472
0 7 2 359.213 -353.087 16.182 -8 2 3 67.389 -47.326 69.249
1 7 2 1.468.578 1.359.722 22.870 -7 2 3 0.0000 -66.722 65.869
2 7 2 610.353 565.268 18.519 -6 2 3 0.0000 69.031 65.869
3 7 2 746.258 -702.478 22.503 -5 2 3 93.148 30.819 58.939
4 7 2 546.655 475.420 20.677 -4 2 3 136.621 -146.096 33.093
5 7 2 1.020.870 993.134 32.583 -3 2 3 47.486 -24.972 52.347
6 7 2 324.079 -278.406 32.884 -2 2 3 0.0000 116.607 52.347
-5 8 2 124.079 -92.631 80.684 -1 2 3 0.0000 -90.928 52.347
-4 8 2 118.696 74.885 81.623 0 2 3 0.0000 -165.751 45.334
-3 8 2 0.0000 -63.490 82.768 1 2 3 0.0000 64.401 52.347
-2 8 2 70.755 47.112 81.377 2 2 3 0.0000 42.510 54.485
-1 8 2 139.570 -106.809 67.101 3 2 3 70.727 -144.938 60.446
0 8 2 134.879 99.208 50.280 4 2 3 0.0000 -50.558 64.112
1 8 2 186.679 -90.265 51.898 5 2 3 129.964 65.844 47.212
2 8 2 106.726 37.885 82.768 6 2 3 0.0000 -34.925 69.249
3 8 2 97.426 -77.103 84.137 7 2 3 0.0000 -83.293 72.472
4 8 2 21.326 73.641 84.137 8 2 3 21.363 17.556 75.557
-2 9 2 764.795 776.462 16.046 9 2 3 0.0000 20.906 81.377
-1 9 2 159.824 -221.557 70.721 -10 3 3 251.815 165.904 89.772
Anhang
129
-9 3 3 144.773 -86.088 53.536 -1 5 3 135.143 -109.898 50.182
-8 3 3 66.105 0.2894 70.879 0 5 3 92.626 74.824 52.298
-7 3 3 21.153 32.055 69.249 1 5 3 384.422 362.105 18.482
-6 3 3 289.952 238.440 22.275 2 5 3 289.561 -283.753 24.536
-5 3 3 237.784 -250.391 25.804 3 5 3 0.0000 17.505 70.879
-4 3 3 205.497 120.703 26.716 4 5 3 146.081 147.712 50.846
-3 3 3 0.0000 130.707 60.446 5 5 3 36.878 115.338 75.557
-2 3 3 150.814 162.403 29.979 6 5 3 268.875 -238.247 31.228
-1 3 3 339.715 -351.827 13.309 7 5 3 95.206 124.765 79.962
0 3 3 304.813 320.888 10.595 8 5 3 141.229 61.821 66.313
1 3 3 0.0000 68.355 58.526 -8 6 3 118.481 -81.731 79.045
2 3 3 0.0000 -11.092 62.306 -7 6 3 102.099 -114.463 78.521
3 3 3 182.438 -196.516 33.633 -6 6 3 67.488 112.530 75.557
4 3 3 345.945 311.208 18.670 -5 6 3 113.067 50.274 68.549
5 3 3 0.0000 -75.511 72.472 -4 6 3 223.450 -222.771 34.686
6 3 3 64.083 -39.487 70.879 -3 6 3 0.0000 -37.958 74.030
7 3 3 0.0000 -35.640 72.472 -2 6 3 164.034 170.542 45.281
8 3 3 110.693 165.221 78.521 -1 6 3 122.197 -125.295 63.427
9 3 3 67.370 -114.883 81.377 0 6 3 264.326 -234.485 19.548
-9 4 3 90.472 84.877 77.053 1 6 3 138.492 95.629 53.633
-8 4 3 85.191 -70.948 74.030 2 6 3 115.077 67.639 67.351
-7 4 3 136.439 -112.268 52.072 3 6 3 278.365 -223.561 29.003
-6 4 3 150.955 113.547 44.926 4 6 3 119.885 -80.619 70.038
-5 4 3 106.851 42.565 60.447 5 6 3 79.926 111.885 78.521
-4 4 3 273.084 -215.566 23.651 6 6 3 0.0000 -57.070 81.377
-3 4 3 114.197 -41.189 53.731 7 6 3 82.298 -145.883 82.768
-2 4 3 209.292 174.506 27.774 -7 7 3 0.0000 85.909 82.768
-1 4 3 184.507 -130.430 31.505 -6 7 3 232.004 213.753 40.367
0 4 3 279.650 -238.214 16.167 -5 7 3 244.247 -217.963 37.021
1 4 3 154.103 97.591 39.817 -4 7 3 55.880 61.495 78.521
2 4 3 0.0000 62.739 67.580 -3 7 3 208.539 204.694 40.263
3 4 3 253.937 -216.573 26.706 -2 7 3 84.828 88.510 75.557
4 4 3 0.0000 -83.004 67.580 -1 7 3 325.753 -281.239 24.784
5 4 3 77.026 109.548 70.879 0 7 3 246.483 249.877 23.584
6 4 3 0.0000 -60.254 74.030 1 7 3 162.065 141.010 51.809
7 4 3 150.400 -129.851 55.828 2 7 3 100.207 -82.678 77.053
8 4 3 0.0000 24.894 79.962 3 7 3 179.800 -147.566 50.291
-9 5 3 21.092 42.828 79.962 4 7 3 300.407 290.426 32.250
-8 5 3 90.534 -170.582 78.521 5 7 3 115.023 -35.498 82.768
-7 5 3 248.268 232.348 31.219 6 7 3 0.0000 -97.009 84.137
-6 5 3 70.405 76.683 72.472 -5 8 3 146.492 40.008 66.135
-5 5 3 124.606 -65.970 57.017 -4 8 3 195.017 -180.646 51.335
-4 5 3 77.036 -114.652 70.879 -3 8 3 0.0000 -34.593 82.768
-3 5 3 424.293 425.980 16.745 -2 8 3 155.408 143.111 62.341
-2 5 3 154.094 -102.413 44.011 -1 8 3 130.853 -100.567 71.571
Anhang
130
0 8 3 190.232 -190.756 35.650 5 1 4 77.000 95.912 67.580
1 8 3 126.415 81.204 76.639 6 1 4 120.874 25.075 56.106
2 8 3 149.587 56.533 64.766 7 1 4 0.0000 -119.143 72.472
3 8 3 230.885 -181.187 44.759 8 1 4 0.0000 -23.095 77.053
4 8 3 115.803 -70.767 85.483 9 1 4 138.337 62.457 65.365
-2 9 3 0.0000 -53.839 85.483 -11 2 4 915.806 894.231 13.047
-1 9 3 172.189 -96.926 60.016 -10 2 4 954.229 -927.626 17.260
0 9 3 134.074 70.286 57.808 -9 2 4 387.270 407.018 20.013
-11 0 4 465.992 452.656 24.256 -8 2 4 1.301.396 1.330.930 14.145
-10 0 4 423.644 -377.129 23.631 -7 2 4 608.514 605.929 18.575
-9 0 4 293.582 -309.786 36.300 -6 2 4 1.721.206 -1.733.824 50.659
-8 0 4 2.351.050 2.359.119 73.900 -5 2 4 2.737.868 2.749.850 96.250
-7 0 4 431.792 -459.406 21.689 -4 2 4 1.450.504 1.453.739 53.656
-6 0 4 496.144 -545.084 17.574 -3 2 4 534.243 -585.194 10.881
-5 0 4 1.419.573 1.442.073 32.986 -2 2 4 617.197 -657.637 15.697
-4 0 4 3.385.999 3.491.140 42.537 -1 2 4 4.675.381 4.893.988 160.801
-3 0 4 2.672.526 -2.748.514 35.164 0 2 4 629.619 -665.472 0.8720
-2 0 4 1.621.110 1.549.298 18.527 1 2 4 616.159 -597.141 0.9434
-1 0 4 3.539.738 3.290.635 0.4653 2 2 4 1.431.505 1.500.823 23.688
0 0 4 1.728.783 1.556.537 15.318 3 2 4 2.642.059 2.842.670 38.625
1 0 4 2.882.849 -2.792.680 26.549 4 2 4 1.686.251 -1.808.954 0.7278
2 0 4 3.720.114 3.585.723 28.300 5 2 4 609.230 637.275 12.192
3 0 4 1.547.566 1.497.069 0.8138 6 2 4 1.368.424 1.423.869 15.104
4 0 4 536.351 -577.991 17.461 7 2 4 439.517 428.649 18.369
5 0 4 482.117 -474.060 20.095 8 2 4 990.104 -998.404 12.721
6 0 4 2.487.348 2.506.423 0.9608 9 2 4 971.554 975.709 15.623
7 0 4 348.928 -330.002 30.542 -11 3 4 42.643 -44.415 72.472
8 0 4 482.132 -413.313 25.453 -10 3 4 202.153 -0.4334 51.120
9 0 4 478.412 504.391 29.026 -9 3 4 120.509 79.425 64.315
-11 1 4 129.738 -48.181 54.762 -8 3 4 67.578 -13.011 70.879
-10 1 4 0.0000 -0.6827 69.249 -7 3 4 0.0000 -85.956 69.249
-9 1 4 42.615 95.877 70.879 -6 3 4 110.806 81.686 55.375
-8 1 4 42.737 -13.374 69.249 -5 3 4 60.338 93.244 67.580
-7 1 4 64.045 -98.481 65.869 -4 3 4 159.751 -120.738 34.366
-6 1 4 85.312 96.052 64.112 -3 3 4 90.583 -52.322 57.043
-5 1 4 128.023 123.600 40.361 -2 3 4 155.415 169.119 31.169
-4 1 4 136.734 -146.646 30.704 -1 3 4 0.0000 -11.995 56.542
-3 1 4 0.0000 -61.825 52.347 0 3 4 149.406 -174.551 23.777
-2 1 4 192.172 219.073 20.166 1 3 4 0.0000 45.679 62.306
-1 1 4 108.359 -0.0423 35.763 2 3 4 147.948 116.977 39.290
0 1 4 244.387 -224.867 11.893 3 3 4 85.290 -112.029 65.869
1 1 4 0.0000 61.750 54.485 4 3 4 82.539 -99.469 67.580
2 1 4 129.902 150.220 34.805 5 3 4 108.897 77.144 62.277
3 1 4 171.992 -128.442 30.042 6 3 4 0.0000 18.310 72.472
4 1 4 120.627 -122.194 50.866 7 3 4 52.139 -103.644 75.557
Anhang
131
8 3 4 129.727 -18.575 67.213 0 6 4 386.561 -304.935 15.038
9 3 4 0.0000 52.283 82.768 1 6 4 373.170 -351.128 22.500
-9 4 4 291.308 -248.066 29.932 2 6 4 890.956 772.443 29.722
-8 4 4 1.747.994 1.739.225 29.745 3 6 4 1.623.531 1.438.035 58.679
-7 4 4 313.749 -324.498 23.674 4 6 4 1.092.504 -974.345 36.063
-6 4 4 401.708 -416.610 17.686 5 6 4 353.232 341.354 26.513
-5 4 4 1.034.937 1.012.310 35.573 6 6 4 793.182 800.500 19.950
-4 4 4 2.277.026 2.307.899 73.466 -7 7 4 0.0000 -43.928 81.377
-3 4 4 1.737.835 -1.791.757 48.130 -6 7 4 0.0000 37.542 81.377
-2 4 4 926.534 909.951 21.610 -5 7 4 0.0000 27.224 79.962
-1 4 4 2.076.553 2.083.224 27.371 -4 7 4 0.0000 -61.234 77.053
0 4 4 970.044 915.882 0.5660 -3 7 4 156.199 -22.992 51.687
1 4 4 2.023.972 -1.820.876 58.717 -2 7 4 0.0000 61.635 77.053
2 4 4 2.951.748 2.368.762 134.242 -1 7 4 42.452 -24.357 75.557
3 4 4 1.130.135 1.052.614 27.147 0 7 4 0.0000 -74.834 64.112
4 4 4 406.240 -440.458 18.284 1 7 4 60.431 16.710 77.053
5 4 4 310.058 -335.213 24.997 2 7 4 0.0000 36.127 78.521
6 4 4 1.721.078 1.847.351 11.634 3 7 4 166.050 -60.769 54.456
7 4 4 245.389 -262.580 36.849 4 7 4 0.0000 -42.354 82.768
8 4 4 277.814 -322.893 34.873 5 7 4 100.216 30.871 82.768
-9 5 4 104.333 60.040 79.962 -5 8 4 336.062 404.728 30.751
-8 5 4 0.0000 -17.568 78.521 -4 8 4 912.366 930.193 13.450
-7 5 4 47.689 -60.853 74.030 -3 8 4 686.020 -730.071 16.005
-6 5 4 92.933 54.274 70.879 -2 8 4 320.146 326.678 31.271
-5 5 4 0.0000 61.267 70.879 -1 8 4 833.374 816.828 14.338
-4 5 4 90.502 -94.437 69.249 0 8 4 351.230 331.044 20.228
-3 5 4 60.309 -31.735 69.249 1 8 4 775.864 -742.396 22.060
-2 5 4 146.321 104.192 46.349 2 8 4 1.028.196 952.733 27.639
-1 5 4 42.496 -15.810 69.249 3 8 4 452.582 423.195 24.261
0 5 4 108.740 -124.745 44.548 -1 9 4 138.586 -18.875 74.568
1 5 4 30.218 33.776 69.249 -11 1 5 52.113 -14.991 70.879
2 5 4 0.0000 68.201 70.879 -10 1 5 122.418 0.4142 55.399
3 5 4 0.0000 -82.673 70.879 -9 1 5 0.0000 -36.421 70.879
4 5 4 92.774 -72.555 72.472 -8 1 5 73.908 55.506 69.249
5 5 4 113.014 54.991 68.581 -7 1 5 67.409 -30.163 65.869
6 5 4 68.640 0.5715 78.521 -6 1 5 21.320 -32.305 64.112
7 5 4 85.049 -76.593 81.377 -5 1 5 47.080 0.2841 60.446
-8 6 4 754.690 747.575 21.824 -4 1 5 0.0000 42.565 54.485
-7 6 4 365.647 326.486 24.730 -3 1 5 93.001 -65.015 45.142
-6 6 4 902.017 -935.948 16.469 -2 1 5 0.0000 -48.599 54.485
-5 6 4 1.336.499 1.389.688 34.070 -1 1 5 0.0000 51.397 54.485
-4 6 4 766.675 749.739 13.058 0 1 5 0.0000 -15.936 47.786
-3 6 4 324.921 -343.300 23.854 1 1 5 30.167 -75.705 58.526
-2 6 4 325.332 -304.141 23.824 2 1 5 0.0000 -0.1132 62.306
-1 6 4 2.303.844 2.256.122 0.7990 3 1 5 67.580 26.056 64.112
Anhang
132
4 1 5 0.0000 -34.818 67.580 7 3 5 42.642 17.180 78.521
5 1 5 0.0000 -46.981 69.249 8 3 5 0.0000 -99.115 81.377
6 1 5 0.0000 32.524 70.879 -9 4 5 139.532 140.501 62.490
7 1 5 0.0000 -16.442 75.557 -8 4 5 130.709 55.057 59.297
8 1 5 0.0000 -12.676 78.521 -7 4 5 188.575 -146.130 37.676
9 1 5 125.559 -22.117 74.589 -6 4 5 42.529 91.753 70.879
-11 2 5 21.357 -29.129 72.472 -5 4 5 189.434 232.434 35.800
-10 2 5 111.034 -23.955 63.987 -4 4 5 113.070 -94.270 57.122
-9 2 5 124.154 92.337 59.826 -3 4 5 143.310 -137.055 45.069
-8 2 5 127.194 27.808 53.318 -2 4 5 244.082 279.304 26.462
-7 2 5 30.204 -84.128 65.869 -1 4 5 87.843 128.384 65.869
-6 2 5 110.542 50.486 55.507 0 4 5 188.600 -223.837 23.972
-5 2 5 159.595 159.497 36.423 1 4 5 0.0000 37.805 69.249
-4 2 5 47.780 -70.359 60.446 2 4 5 259.428 265.636 27.386
-3 2 5 42.733 -81.401 56.542 3 4 5 52.324 -71.448 70.879
-2 2 5 175.954 179.355 23.860 4 4 5 0.0000 -143.051 72.472
-1 2 5 0.0000 95.201 54.485 5 4 5 149.155 140.159 51.963
0 2 5 64.077 -155.788 47.786 6 4 5 118.577 92.685 70.810
1 2 5 0.0000 30.400 60.446 7 4 5 133.148 -117.187 67.912
2 2 5 196.703 169.026 29.552 8 4 5 42.711 -15.091 81.377
3 2 5 79.938 -42.642 65.869 -9 5 5 102.046 -61.922 79.962
4 2 5 129.857 -92.869 49.738 -8 5 5 63.977 128.031 78.521
5 2 5 112.808 88.555 62.981 -7 5 5 36.825 -51.477 75.557
6 2 5 0.0000 56.608 72.472 -6 5 5 118.609 -132.607 62.623
7 2 5 102.281 -70.913 75.557 -5 5 5 0.0000 25.075 70.879
8 2 5 21.356 -0.9314 79.962 -4 5 5 120.809 124.735 56.136
9 2 5 63.880 59.532 82.768 -3 5 5 183.309 -196.541 36.996
-11 3 5 0.0000 59.523 74.030 -2 5 5 145.904 -113.529 46.481
-10 3 5 166.355 -87.092 46.591 -1 5 5 95.552 116.821 69.249
-9 3 5 35.728 -0.0759 74.030 0 5 5 0.0000 -10.983 60.446
-8 3 5 21.345 54.919 70.879 1 5 5 221.413 -245.117 33.547
-7 3 5 63.876 0.2585 69.249 2 5 5 0.0000 15.939 72.472
-6 3 5 124.332 -149.452 51.948 3 5 5 118.987 73.960 62.424
-5 3 5 111.014 59.401 55.271 4 5 5 104.108 -111.872 75.557
-4 3 5 42.732 70.032 64.112 5 5 5 0.0000 -135.861 77.053
-3 3 5 102.260 -138.011 53.687 6 5 5 110.994 83.981 79.962
-2 3 5 146.147 -122.385 35.355 7 5 5 0.0000 -19.134 81.377
-1 3 5 140.103 121.833 36.881 -9 6 5 220.955 163.578 43.847
0 3 5 21.134 -32.097 52.347 -8 6 5 180.417 46.184 50.119
1 3 5 184.646 -186.033 31.482 -7 6 5 85.392 -144.069 79.962
2 3 5 34.191 -0.9520 65.869 -6 6 5 87.471 81.598 77.053
3 3 5 146.493 84.600 44.090 -5 6 5 296.585 252.180 27.222
4 3 5 0.0000 -118.669 70.879 -4 6 5 90.637 -110.694 74.030
5 3 5 134.468 -79.046 52.836 -3 6 5 140.079 -124.685 53.025
6 3 5 30.217 33.197 74.030 -2 6 5 323.797 266.419 23.937
Anhang
133
-1 6 5 190.341 138.647 40.719 4 0 6 0.0000 46.470 81.377
0 6 5 241.505 -234.647 22.732 5 0 6 309.641 -276.988 33.375
1 6 5 82.016 47.086 74.030 6 0 6 231.897 115.688 45.956
2 6 5 282.663 264.957 29.705 7 0 6 0.0000 30.956 90.668
3 6 5 106.795 -70.079 77.053 8 0 6 0.0000 -67.888 95.573
4 6 5 183.523 -153.857 49.271 -11 1 6 439.978 382.760 17.616
5 6 5 136.327 152.986 68.697 -10 1 6 1.176.271 1.134.160 14.276
6 6 5 0.0000 98.891 82.768 -9 1 6 451.297 -432.397 17.174
-7 7 5 83.572 0.1338 82.768 -8 1 6 473.912 -466.133 14.992
-6 7 5 90.307 -171.661 81.377 -7 1 6 1.883.934 1.974.173 0.9085
-5 7 5 36.990 68.485 79.962 -6 1 6 957.963 990.794 11.125
-4 7 5 37.003 71.146 79.962 -5 1 6 1.419.878 -1.462.827 15.011
-3 7 5 63.817 -134.215 77.053 -4 1 6 1.315.361 1.316.135 16.941
-2 7 5 60.153 -141.869 77.053 -3 1 6 3.163.903 3.158.931 11.126
-1 7 5 114.996 143.558 73.015 -2 1 6 752.908 -765.579 0.7721
0 7 5 0.0000 -44.684 65.869 -1 1 6 810.648 -767.324 0.9561
1 7 5 193.794 -184.190 44.993 0 1 6 3.514.768 3.227.320 42.082
2 7 5 0.0000 -21.152 81.377 1 1 6 1.455.732 1.354.471 0.9539
3 7 5 178.714 108.222 52.404 2 1 6 1.550.548 -1.532.124 0.8331
4 7 5 127.432 -140.482 78.561 3 1 6 1.049.593 1.057.636 0.9846
5 7 5 155.770 -89.869 64.269 4 1 6 2.090.268 2.124.851 19.003
-5 8 5 247.984 199.072 40.370 5 1 6 502.894 -513.393 15.412
-4 8 5 0.0000 -83.241 84.137 6 1 6 449.264 -473.330 18.689
-3 8 5 0.0000 -115.892 84.137 7 1 6 1.228.209 1.274.367 10.517
-2 8 5 246.306 228.953 39.334 8 1 6 428.592 431.706 23.358
-1 8 5 118.237 102.771 81.939 -11 2 6 162.087 114.140 45.825
0 8 5 203.536 -186.956 34.906 -10 2 6 161.033 -100.835 44.120
1 8 5 0.0000 32.201 84.137 -9 2 6 0.0000 0.0266 72.472
2 8 5 279.927 227.105 36.917 -8 2 6 97.611 70.785 69.249
3 8 5 102.398 -65.667 85.483 -7 2 6 0.0000 145.682 67.580
-11 0 6 145.829 55.888 68.650 -6 2 6 276.645 -285.609 23.347
-10 0 6 76.988 -15.413 81.377 -5 2 6 181.034 181.332 32.110
-9 0 6 0.0000 -121.866 85.483 -4 2 6 85.308 75.607 62.306
-8 0 6 267.131 235.960 36.268 -3 2 6 0.0000 53.231 60.446
-7 0 6 0.0000 -38.834 78.521 -2 2 6 332.804 -374.813 14.555
-6 0 6 0.0000 -65.191 77.053 -1 2 6 361.062 377.060 14.311
-5 0 6 176.136 -95.239 44.003 0 2 6 21.338 -60.127 52.347
-4 0 6 408.376 429.523 16.607 1 2 6 106.614 -85.986 60.581
-3 0 6 322.429 -316.309 20.032 2 2 6 227.766 -197.434 28.357
-2 0 6 87.964 -18.905 64.112 3 2 6 315.891 299.041 21.469
-1 0 6 67.458 21.502 65.869 4 2 6 0.0000 -155.015 69.249
0 0 6 346.293 323.111 13.989 5 2 6 0.0000 -97.503 72.472
1 0 6 451.809 -444.867 17.155 6 2 6 0.0000 -17.271 74.030
2 0 6 60.422 88.473 77.053 7 2 6 0.0000 123.008 78.521
3 0 6 70.858 71.583 81.377 8 2 6 209.477 -135.710 44.708
Anhang
134
-11 3 6 360.182 331.002 22.415 -2 5 6 408.483 -457.479 19.765
-10 3 6 965.731 988.658 12.707 -1 5 6 455.963 -463.938 16.290
-9 3 6 375.036 -376.187 21.527 0 5 6 1.770.303 1.843.368 0.8756
-8 3 6 399.726 -407.527 21.006 1 5 6 805.650 776.478 12.426
-7 3 6 1.650.985 1.676.007 44.011 2 5 6 1.127.406 -932.860 49.555
-6 3 6 813.456 832.513 21.835 3 5 6 764.771 645.259 26.603
-5 3 6 1.190.324 -1.225.897 36.626 4 5 6 1.299.061 1.331.667 18.396
-4 3 6 1.047.221 1.069.677 30.530 5 5 6 369.483 -350.109 24.473
-3 3 6 2.452.498 2.565.738 85.723 6 5 6 300.700 -320.676 32.219
-2 3 6 614.465 -640.720 18.920 -9 6 6 65.873 0.5698 82.768
-1 3 6 614.817 -639.418 20.485 -8 6 6 0.0000 29.401 81.377
0 3 6 2.482.052 2.616.617 36.431 -7 6 6 76.781 74.914 79.962
1 3 6 1.198.963 1.106.106 24.242 -6 6 6 90.436 -160.740 77.053
2 3 6 1.215.377 -1.287.070 12.489 -5 6 6 120.571 99.243 66.961
3 3 6 821.762 890.776 14.148 -4 6 6 0.0000 17.566 74.030
4 3 6 1.642.718 1.801.625 10.223 -3 6 6 0.0000 20.059 74.030
5 3 6 408.201 -445.086 19.778 -2 6 6 160.947 -188.275 48.156
6 3 6 386.429 -414.384 21.728 -1 6 6 138.246 183.021 56.064
7 3 6 1.048.550 1.112.511 13.859 0 6 6 0.0000 -54.497 64.112
8 3 6 368.121 372.271 27.195 1 6 6 60.152 -40.258 75.557
-10 4 6 85.442 -11.600 75.557 2 6 6 92.781 -107.443 77.053
-9 4 6 0.0000 -94.352 78.521 3 6 6 181.009 153.773 48.171
-8 4 6 104.386 174.081 74.030 4 6 6 99.750 -101.384 81.377
-7 4 6 100.125 -39.889 70.879 5 6 6 0.0000 -43.981 81.377
-6 4 6 97.869 -44.276 69.249 6 6 6 90.887 -17.187 84.137
-5 4 6 0.0000 -70.778 67.580 -7 7 6 781.172 815.087 15.709
-4 4 6 269.023 285.724 25.209 -6 7 6 406.817 393.077 23.815
-3 4 6 199.037 -225.078 34.073 -5 7 6 596.288 -593.027 17.872
-2 4 6 63.854 -0.8413 67.580 -4 7 6 426.489 468.927 22.716
-1 4 6 127.561 0.4780 50.633 -3 7 6 1.092.608 1.145.401 13.301
0 4 6 201.366 206.750 24.056 -2 7 6 344.969 -303.584 25.276
1 4 6 318.532 -310.361 21.291 -1 7 6 288.060 -303.952 31.391
2 4 6 0.0000 67.003 69.249 0 7 6 1.168.201 1.164.826 0.9676
3 4 6 0.0000 36.903 70.879 1 7 6 506.707 490.296 19.757
4 4 6 88.114 31.422 72.472 2 7 6 726.697 -623.501 26.219
5 4 6 110.671 -206.074 75.869 3 7 6 495.554 419.784 24.112
6 4 6 42.688 89.899 79.962 4 7 6 942.222 875.874 29.476
7 4 6 0.0000 14.286 81.377 -5 8 6 0.0000 -36.899 84.137
-9 5 6 312.618 -293.764 30.991 -4 8 6 108.654 110.550 84.137
-8 5 6 342.549 -318.609 25.455 -3 8 6 104.286 -108.460 84.137
-7 5 6 1.192.061 1.234.132 29.258 -2 8 6 0.0000 0.6312 85.483
-6 5 6 577.962 608.833 17.322 -1 8 6 0.0000 -12.568 84.137
-5 5 6 851.737 -893.818 23.887 0 8 6 0.0000 74.145 70.879
-4 5 6 740.412 753.854 19.191 1 8 6 151.956 -136.717 65.882
-3 5 6 1.712.487 1.803.021 44.882 2 8 6 82.693 38.368 85.483
Anhang
135
-11 1 7 118.537 111.637 62.661 -6 3 7 0.0000 11.056 67.580
-10 1 7 174.501 -95.231 38.864 -5 3 7 184.933 -158.687 34.925
-9 1 7 0.0000 74.245 72.472 -4 3 7 383.967 387.948 17.662
-8 1 7 67.476 -75.301 69.249 -3 3 7 82.717 -164.182 67.580
-7 1 7 156.716 177.463 41.214 -2 3 7 58.067 -0.4752 65.869
-6 1 7 241.486 -198.851 26.746 -1 3 7 30.199 -27.582 65.869
-5 1 7 146.277 163.093 39.739 0 3 7 320.006 346.372 15.138
-4 1 7 93.098 -90.640 62.439 1 3 7 334.801 -291.153 21.221
-3 1 7 152.428 194.841 33.898 2 3 7 95.257 77.645 70.879
-2 1 7 254.448 -269.461 20.307 3 3 7 0.0000 51.487 72.472
-1 1 7 260.561 254.615 19.831 4 3 7 116.715 135.625 66.406
0 1 7 21.356 -115.732 56.542 5 3 7 205.639 -224.317 39.261
1 1 7 214.462 121.786 30.116 6 3 7 222.358 132.974 40.666
2 1 7 144.770 -185.882 46.845 7 3 7 0.0000 12.035 82.768
3 1 7 273.201 213.851 26.005 -10 4 7 0.0000 60.005 78.521
4 1 7 0.0000 -118.708 72.472 -9 4 7 0.0000 -52.271 77.053
5 1 7 0.0000 64.292 74.030 -8 4 7 70.625 -68.743 74.030
6 1 7 92.911 -81.266 75.557 -7 4 7 0.0000 65.999 74.030
7 1 7 124.208 120.079 78.000 -6 4 7 0.0000 28.507 70.879
8 1 7 131.283 -94.594 73.797 -5 4 7 190.615 -147.463 35.578
-11 2 7 79.844 0.6823 72.472 -4 4 7 0.0000 -24.684 67.580
-10 2 7 116.810 32.797 60.823 -3 4 7 30.213 98.760 69.249
-9 2 7 97.595 -28.287 72.472 -2 4 7 0.0000 -88.983 69.249
-8 2 7 79.726 -46.526 69.249 -1 4 7 166.400 -160.572 40.756
-7 2 7 0.0000 46.097 67.580 0 4 7 0.0000 57.296 58.526
-6 2 7 95.543 12.799 67.580 1 4 7 0.0000 28.761 69.249
-5 2 7 120.620 -89.390 50.870 2 4 7 188.036 -152.699 37.784
-4 2 7 110.211 -20.735 55.674 3 4 7 97.119 -58.393 74.030
-3 2 7 113.052 68.571 51.418 4 4 7 79.957 64.804 74.030
-2 2 7 146.056 -62.989 37.588 5 4 7 36.645 -48.066 77.053
-1 2 7 79.771 -101.688 64.112 6 4 7 47.509 -96.738 81.377
0 2 7 106.842 34.520 42.316 7 4 7 0.0000 18.691 84.137
1 2 7 0.0000 19.415 69.249 -9 5 7 84.938 -18.213 81.377
2 2 7 56.372 -98.374 70.879 -8 5 7 0.0000 50.086 78.521
3 2 7 0.0000 -36.749 69.249 -7 5 7 222.281 234.944 36.321
4 2 7 64.110 40.312 72.472 -6 5 7 234.730 -255.778 33.019
5 2 7 0.0000 -30.984 74.030 -5 5 7 150.260 97.627 49.432
6 2 7 0.0000 -58.127 77.053 -4 5 7 184.427 157.143 38.523
7 2 7 114.602 0.9598 81.377 -3 5 7 136.255 126.640 54.513
8 2 7 158.439 13.256 63.187 -2 5 7 305.588 -336.278 24.306
-11 3 7 0.0000 18.208 72.472 -1 5 7 271.285 296.105 27.380
-10 3 7 137.628 65.325 44.583 0 5 7 132.927 95.944 38.871
-9 3 7 182.254 -166.784 44.298 1 5 7 0.0000 -49.017 74.030
-8 3 7 219.334 214.104 33.865 2 5 7 182.313 -188.233 47.827
-7 3 7 85.596 -0.7111 69.249 3 5 7 361.629 325.239 23.218
Anhang
136
4 5 7 0.0000 -67.348 79.962 -2 0 8 4.065.071 3.795.991 18.113
5 5 7 0.0000 -72.135 81.377 -1 0 8 568.244 -522.793 16.481
6 5 7 36.968 -19.879 84.137 0 0 8 516.452 -517.549 13.757
-8 6 7 174.160 -82.501 53.774 1 0 8 1.305.975 1.244.348 14.342
-7 6 7 172.054 78.285 50.678 2 0 8 2.434.861 2.339.806 33.423
-6 6 7 106.828 23.219 78.521 3 0 8 1.533.468 -1.521.772 10.740
-5 6 7 178.121 -145.300 45.326 4 0 8 519.941 543.294 22.981
-4 6 7 117.491 -33.709 68.716 5 0 8 1.215.749 1.242.130 13.547
-3 6 7 124.539 108.928 62.234 6 0 8 352.212 366.696 36.676
-2 6 7 0.0000 -95.433 74.030 7 0 8 883.479 -893.254 19.373
-1 6 7 156.369 -159.106 49.566 -11 1 8 68.768 0.0893 70.879
0 6 7 74.023 55.586 64.112 -10 1 8 122.322 151.971 58.082
1 6 7 90.467 33.990 77.053 -9 1 8 0.0000 -23.307 72.472
2 6 7 187.814 -159.655 46.426 -8 1 8 120.745 -146.632 58.840
3 6 7 109.866 -61.140 81.377 -7 1 8 90.433 152.443 69.249
4 6 7 164.129 72.621 59.028 -6 1 8 196.605 179.893 32.852
5 6 7 0.0000 -51.744 84.137 -5 1 8 170.789 -210.225 37.817
-7 7 7 0.0000 57.114 82.768 -4 1 8 179.943 -88.447 34.099
-6 7 7 60.443 -64.117 81.377 -3 1 8 332.703 308.783 19.413
-5 7 7 126.325 -100.494 74.137 -2 1 8 0.0000 -0.1984 65.869
-4 7 7 335.296 342.745 28.895 -1 1 8 342.819 -312.116 18.840
-3 7 7 158.387 -92.323 59.129 0 1 8 200.335 89.983 24.180
-2 7 7 216.804 -96.843 41.708 1 1 8 251.703 225.092 28.227
-1 7 7 151.498 60.123 59.686 2 1 8 232.606 -195.957 31.932
0 7 7 282.480 291.945 24.008 3 1 8 162.315 -179.497 45.761
1 7 7 324.135 -243.946 30.886 4 1 8 153.952 155.998 50.344
2 7 7 90.729 12.095 84.137 5 1 8 42.738 36.933 75.557
3 7 7 0.0000 131.635 88.114 6 1 8 160.719 -189.713 56.262
4 7 7 0.0000 96.972 86.808 7 1 8 96.029 -24.060 85.483
-5 8 7 154.799 -129.731 64.672 -11 2 8 304.476 -274.608 25.456
-4 8 7 69.298 -22.156 84.137 -10 2 8 230.048 -234.404 32.287
-3 8 7 0.0000 88.059 84.137 -9 2 8 1.627.715 1.653.741 15.475
-2 8 7 135.694 -72.550 78.537 -8 2 8 300.391 -310.519 24.727
-1 8 7 219.777 -136.448 45.551 -7 2 8 372.850 -395.521 19.055
0 8 7 52.347 51.464 70.879 -6 2 8 951.429 975.610 15.953
1 8 7 90.475 30.607 85.483 -5 2 8 2.183.779 2.231.758 34.900
-11 0 8 834.386 -770.833 22.835 -4 2 8 1.685.435 -1.737.929 17.628
-10 0 8 341.519 331.283 29.314 -3 2 8 908.100 891.147 0.8535
-9 0 8 1.090.122 1.085.773 38.512 -2 2 8 2.136.030 2.043.257 10.281
-8 0 8 490.739 490.332 22.374 -1 2 8 1.013.453 899.985 22.943
-7 0 8 1.367.671 -1.396.941 35.183 0 2 8 2.001.072 -1.794.525 41.637
-6 0 8 2.147.552 2.189.952 42.707 1 2 8 2.544.642 2.353.534 50.383
-5 0 8 1.180.151 1.167.636 31.469 2 2 8 1.082.746 1.051.763 11.930
-4 0 8 503.050 -497.869 17.333 3 2 8 416.766 -443.100 18.597
-3 0 8 547.836 -509.253 16.506 4 2 8 273.315 -330.686 30.721
Anhang
137
5 2 8 1.762.046 1.866.413 12.829 -3 5 8 108.764 173.290 68.291
6 2 8 318.220 -265.373 29.430 -2 5 8 0.0000 -16.754 72.472
7 2 8 331.067 -330.014 30.239 -1 5 8 191.884 -180.861 38.709
-11 3 8 0.0000 -0.0991 74.030 0 5 8 0.0000 48.882 62.306
-10 3 8 0.0000 132.218 74.030 1 5 8 88.002 123.472 74.030
-9 3 8 0.0000 -24.783 75.557 2 5 8 149.055 -127.361 56.331
-8 3 8 133.271 -122.991 55.733 3 5 8 52.122 -107.619 78.521
-7 3 8 147.634 125.280 48.124 4 5 8 0.0000 92.996 79.962
-6 3 8 127.916 149.569 53.017 5 5 8 73.845 17.513 82.768
-5 3 8 114.935 -181.374 59.005 -8 6 8 131.622 -187.556 71.153
-4 3 8 110.935 -69.747 58.222 -7 6 8 234.874 -244.021 39.874
-3 3 8 249.759 246.843 27.153 -6 6 8 495.416 525.574 19.556
-2 3 8 63.729 -0.4448 67.580 -5 6 8 1.098.456 1.182.126 28.224
-1 3 8 222.754 -261.123 30.445 -4 6 8 850.337 -916.445 14.811
0 3 8 151.006 76.483 32.079 -3 6 8 418.688 429.747 21.597
1 3 8 158.314 179.145 46.917 -2 6 8 1.000.105 1.073.984 16.468
2 3 8 129.644 -165.371 59.784 -1 6 8 405.153 437.778 20.724
3 3 8 106.513 -152.885 75.557 0 6 8 863.122 -946.999 10.102
4 3 8 0.0000 132.489 75.557 1 6 8 1.171.750 1.243.127 13.229
5 3 8 187.415 27.122 44.801 2 6 8 612.317 570.703 21.096
6 3 8 167.546 -163.072 55.897 3 6 8 319.590 -271.197 36.377
7 3 8 83.610 -21.091 85.483 4 6 8 203.635 -201.263 49.162
-10 4 8 243.517 243.030 34.480 -7 7 8 0.0000 56.407 82.768
-9 4 8 790.680 815.407 15.929 -6 7 8 0.0000 60.682 82.768
-8 4 8 335.644 359.916 25.016 -5 7 8 0.0000 -91.494 81.377
-7 4 8 997.904 -1.028.153 22.006 -4 7 8 0.0000 -28.958 81.377
-6 4 8 1.471.846 1.561.922 37.081 -3 7 8 60.310 98.919 79.962
-5 4 8 831.263 846.310 23.698 -2 7 8 0.0000 -14.370 79.962
-4 4 8 370.729 -382.604 23.520 -1 7 8 125.980 -118.971 74.340
-3 4 8 300.653 -345.340 23.631 0 7 8 56.518 34.288 69.249
-2 4 8 2.402.853 2.607.432 77.548 1 7 8 0.0000 67.157 82.768
-1 4 8 308.110 -351.268 23.059 2 7 8 87.656 -82.853 85.483
0 4 8 341.341 -398.788 15.138 3 7 8 67.168 -71.053 85.483
1 4 8 869.248 900.131 11.517 -4 8 8 171.997 -184.746 60.083
2 4 8 1.704.093 1.670.405 17.056 -3 8 8 100.049 -168.688 85.483
3 4 8 1.031.409 -1.117.411 12.524 -2 8 8 1.010.695 1.085.103 13.100
4 4 8 362.373 396.388 24.062 -1 8 8 234.579 -167.430 44.054
5 4 8 843.490 933.751 13.400 0 8 8 197.858 -194.046 37.540
6 4 8 254.001 269.781 39.414 -11 1 9 92.822 -23.103 72.472
-9 5 8 0.0000 -19.031 81.377 -10 1 9 0.0000 -0.0734 70.879
-8 5 8 97.741 -95.833 81.377 -9 1 9 95.425 17.545 72.472
-7 5 8 146.027 94.663 55.288 -8 1 9 92.759 -12.116 70.879
-6 5 8 0.0000 97.087 75.557 -7 1 9 0.0000 -14.554 69.249
-5 5 8 0.0000 -129.338 72.472 -6 1 9 0.0000 -14.787 67.580
-4 5 8 147.788 -54.130 50.259 -5 1 9 108.876 48.246 62.289
Anhang
138
-4 1 9 0.0000 -74.708 67.580 3 3 9 36.837 -89.879 77.053
-3 1 9 113.081 19.497 57.117 4 3 9 0.0000 -46.747 78.521
-2 1 9 60.224 -26.609 69.249 5 3 9 0.0000 19.192 81.377
-1 1 9 56.523 39.996 69.249 6 3 9 0.0000 -0.3160 84.137
0 1 9 0.0000 -92.490 60.446 -10 4 9 118.434 123.153 73.622
1 1 9 151.048 39.829 49.174 -9 4 9 42.268 31.474 79.962
2 1 9 0.0000 -21.890 72.472 -8 4 9 106.729 -113.962 75.557
3 1 9 14.790 0.0275 74.030 -7 4 9 0.0000 60.634 74.030
4 1 9 0.0000 -43.755 77.053 -6 4 9 173.066 195.162 44.784
5 1 9 82.713 24.179 78.521 -5 4 9 118.926 -94.549 62.456
6 1 9 87.057 -10.690 81.377 -4 4 9 108.913 -101.789 65.233
7 1 9 190.971 -17.713 52.422 -3 4 9 152.206 209.329 48.800
-11 2 9 136.831 -16.607 54.283 -2 4 9 0.0000 107.822 72.472
-10 2 9 0.0000 69.306 70.879 -1 4 9 201.381 -195.845 36.884
-9 2 9 87.440 25.642 75.557 0 4 9 47.438 38.295 62.306
-8 2 9 0.0000 -76.708 72.472 1 4 9 262.772 210.908 30.724
-7 2 9 73.682 45.495 70.879 2 4 9 0.0000 -58.955 79.962
-6 2 9 0.0000 114.817 67.580 3 4 9 0.0000 -126.960 79.962
-5 2 9 0.0000 -51.308 69.249 4 4 9 163.589 125.552 57.249
-4 2 9 0.0000 -73.332 69.249 5 4 9 168.946 77.608 57.345
-3 2 9 143.058 142.381 47.406 6 4 9 124.281 -104.702 83.152
-2 2 9 0.0000 61.378 69.249 -9 5 9 0.0000 51.384 81.377
-1 2 9 179.917 -117.926 41.284 -8 5 9 131.488 -12.040 68.769
0 2 9 97.139 17.915 53.193 -7 5 9 0.0000 -96.571 77.053
1 2 9 56.419 138.426 74.030 -6 5 9 56.535 23.744 74.030
2 2 9 0.0000 -41.034 75.557 -5 5 9 117.011 58.980 66.238
3 2 9 64.024 -75.318 75.557 -4 5 9 36.866 -117.336 74.030
4 2 9 146.077 74.182 57.480 -3 5 9 73.589 -70.357 74.030
5 2 9 0.0000 49.292 81.377 -2 5 9 120.891 57.627 61.441
6 2 9 104.442 -64.310 82.768 -1 5 9 0.0000 -14.311 74.030
7 2 9 82.732 -0.6932 84.137 0 5 9 137.915 -155.006 39.807
-11 3 9 0.0000 -24.821 74.030 1 5 9 0.0000 0.5049 75.557
-10 3 9 0.0000 -24.306 72.472 2 5 9 0.0000 36.305 77.053
-9 3 9 134.918 49.915 62.234 3 5 9 0.0000 -83.148 81.377
-8 3 9 51.881 -12.971 74.030 4 5 9 161.536 -79.330 59.976
-7 3 9 138.070 -81.755 51.457 5 5 9 60.441 36.974 84.137
-6 3 9 0.0000 33.923 70.879 -8 6 9 136.617 -137.829 70.915
-5 3 9 0.0000 23.019 70.879 -7 6 9 135.876 77.035 66.548
-4 3 9 0.0000 -63.455 69.249 -6 6 9 234.104 192.953 38.625
-3 3 9 173.051 -96.363 41.055 -5 6 9 0.0000 -86.684 79.962
-2 3 9 129.943 89.980 52.190 -4 6 9 116.946 -120.930 74.559
-1 3 9 63.754 -56.858 70.879 -3 6 9 157.927 231.000 53.167
0 3 9 0.0000 -84.078 60.446 -2 6 9 0.0000 98.691 77.053
1 3 9 59.777 -33.432 74.030 -1 6 9 205.784 -193.126 42.372
2 3 9 0.0000 58.528 75.557 0 6 9 0.0000 30.025 65.869
Anhang
139
1 6 9 244.680 231.681 38.276 0 1 10 958.937 905.470 0.9093
2 6 9 0.0000 -71.373 82.768 1 1 10 1.117.076 -1.074.722 12.431
3 6 9 56.427 -131.364 84.137 2 1 10 762.201 755.559 13.135
4 6 9 67.296 132.978 86.808 3 1 10 1.493.435 1.538.354 0.9298
-6 7 9 0.0000 17.840 82.768 4 1 10 389.321 -393.701 23.226
-5 7 9 122.701 56.955 78.958 5 1 10 362.021 -362.016 27.654
-4 7 9 0.0000 -103.350 82.768 6 1 10 915.124 986.611 13.763
-3 7 9 67.092 -74.361 81.377 -11 2 10 112.976 -58.704 68.604
-2 7 9 97.915 66.488 82.768 -10 2 10 186.059 -84.889 38.185
-1 7 9 0.0000 -23.066 82.768 -9 2 10 188.103 202.177 42.921
0 7 9 203.795 -132.496 33.277 -8 2 10 0.0000 26.836 72.472
1 7 9 0.0000 -0.3667 84.137 -7 2 10 189.712 -155.182 37.450
2 7 9 0.0000 44.347 85.483 -6 2 10 0.0000 0.4138 72.472
-3 8 9 161.974 184.104 63.801 -5 2 10 314.913 320.919 22.561
-2 8 9 169.856 93.349 62.742 -4 2 10 220.752 -194.958 30.721
-1 8 9 197.770 -176.592 73.481 -3 2 10 174.674 -149.413 40.674
-11 0 10 163.902 -90.864 65.021 -2 2 10 150.900 153.430 47.082
-10 0 10 0.0000 -49.052 85.483 -1 2 10 238.608 196.688 31.129
-9 0 10 181.966 161.348 60.341 0 2 10 356.247 -342.035 15.411
-8 0 10 0.0000 105.192 85.483 1 2 10 0.0000 -0.9606 75.557
-7 0 10 242.377 -260.440 42.637 2 2 10 120.755 171.495 69.533
-6 0 10 112.757 115.296 81.377 3 2 10 0.0000 -30.644 77.053
-5 0 10 236.548 226.069 40.957 4 2 10 265.976 -246.841 33.997
-4 0 10 0.0000 -71.469 82.768 5 2 10 124.510 88.596 77.811
-3 0 10 327.854 -310.979 32.506 6 2 10 198.049 78.341 50.549
-2 0 10 378.160 317.830 27.327 -10 3 10 280.264 -275.045 26.502
-1 0 10 136.719 75.774 77.949 -9 3 10 300.664 -299.893 29.001
0 0 10 277.280 -240.918 27.952 -8 3 10 1.109.673 1.173.979 13.969
1 0 10 0.0000 -127.483 88.114 -7 3 10 582.202 580.106 15.531
2 0 10 279.883 288.116 42.692 -6 3 10 811.108 -852.707 16.324
3 0 10 0.0000 -113.521 93.153 -5 3 10 702.313 727.068 13.795
4 0 10 276.836 -201.379 44.329 -4 3 10 1.705.844 1.744.629 11.927
5 0 10 0.0000 45.583 97.933 -3 3 10 418.401 -444.430 17.752
6 0 10 108.825 121.151 100.238 -2 3 10 451.410 -447.106 17.885
-11 1 10 876.804 811.811 14.733 -1 3 10 1.903.120 1.806.513 37.502
-10 1 10 320.546 -310.424 23.172 0 3 10 835.012 764.926 17.017
-9 1 10 312.564 -336.304 25.830 1 3 10 996.500 -921.083 26.898
-8 1 10 1.328.600 1.362.141 18.473 2 3 10 643.829 645.735 18.057
-7 1 10 691.854 676.656 13.537 3 3 10 1.265.877 1.327.271 14.031
-6 1 10 957.512 -993.641 12.142 4 3 10 335.817 -350.282 28.850
-5 1 10 864.440 861.879 11.955 5 3 10 331.057 -320.524 31.216
-4 1 10 2.106.073 2.064.250 11.807 -10 4 10 30.212 -34.590 77.053
-3 1 10 525.197 -522.277 14.758 -9 4 10 106.430 114.736 79.962
-2 1 10 536.341 -522.884 14.451 -8 4 10 116.517 76.418 72.062
-1 1 10 2.299.467 2.137.474 28.088 -7 4 10 120.653 -196.105 72.269
Anhang
140
-6 4 10 85.194 87.680 74.030 1 7 10 440.397 -484.286 24.932
-5 4 10 144.599 148.283 51.367 -11 1 11 120.368 75.530 64.391
-4 4 10 0.0000 -50.801 72.472 -10 1 11 183.325 -113.715 40.516
-3 4 10 201.204 -225.308 38.521 -9 1 11 147.592 133.657 54.702
-2 4 10 149.323 226.516 51.905 -8 1 11 180.953 -83.964 42.832
-1 4 10 52.328 37.531 72.472 -7 1 11 0.0000 90.714 72.472
0 4 10 127.879 -167.550 45.456 -6 1 11 108.783 -142.241 68.279
1 4 10 42.567 -97.436 77.053 -5 1 11 198.926 211.548 37.339
2 4 10 163.872 209.369 57.150 -4 1 11 93.015 -155.054 72.472
3 4 10 21.257 -94.103 82.768 -3 1 11 0.0000 106.114 72.472
4 4 10 144.296 -144.014 69.380 -2 1 11 165.301 -116.026 44.934
5 4 10 136.800 30.138 84.985 -1 1 11 112.862 202.707 71.535
-9 5 10 270.297 -242.981 37.038 0 1 11 141.512 -184.588 43.359
-8 5 10 835.964 885.831 13.521 1 1 11 30.148 114.475 78.521
-7 5 10 436.887 433.212 21.436 2 1 11 52.232 -68.693 78.521
-6 5 10 597.465 -646.103 18.378 3 1 11 52.194 115.814 79.962
-5 5 10 488.200 528.588 19.845 4 1 11 160.894 -136.736 60.215
-4 5 10 1.172.616 1.280.490 30.570 5 1 11 189.264 102.184 54.602
-3 5 10 292.757 -333.346 27.578 -11 2 11 30.147 19.617 74.030
-2 5 10 289.622 -336.261 27.876 -10 2 11 120.365 -17.837 61.710
-1 5 10 1.205.350 1.323.681 31.347 -9 2 11 0.0000 -21.655 77.053
0 5 10 476.099 559.965 14.244 -8 2 11 85.425 19.067 74.030
1 5 10 621.435 -698.467 16.110 -7 2 11 0.0000 0.7522 74.030
2 5 10 558.842 481.533 25.427 -6 2 11 73.781 -50.016 72.472
3 5 10 905.473 1.001.308 14.623 -5 2 11 59.340 -0.8732 72.472
4 5 10 250.113 -280.315 42.609 -4 2 11 0.0000 25.738 72.472
-8 6 10 0.0000 0.1779 82.768 -3 2 11 0.0000 -32.713 72.472
-7 6 10 146.201 -81.400 64.057 -2 2 11 0.0000 -55.629 74.030
-6 6 10 0.0000 -0.5810 81.377 -1 2 11 0.0000 15.366 74.030
-5 6 10 122.407 168.826 73.871 0 2 11 0.0000 0.1274 64.112
-4 6 10 90.412 -119.734 79.962 1 2 11 0.0000 -54.203 78.521
-3 6 10 0.0000 -68.739 79.962 2 2 11 0.0000 -22.318 79.962
-2 6 10 110.883 65.877 79.962 3 2 11 70.851 17.523 79.962
-1 6 10 0.0000 99.528 79.962 4 2 11 0.0000 -22.211 84.137
0 6 10 127.777 -193.783 53.075 5 2 11 87.471 -34.410 85.483
1 6 10 0.0000 0.4710 82.768 -10 3 11 0.0000 25.507 74.030
2 6 10 0.0000 77.901 84.137 -9 3 11 42.739 -13.677 79.962
3 6 10 0.0000 -16.688 85.483 -8 3 11 171.694 184.553 48.904
-6 7 10 420.785 -449.700 25.327 -7 3 11 156.751 -207.674 51.505
-5 7 10 309.783 338.616 33.359 -6 3 11 76.760 111.424 74.030
-4 7 10 765.423 841.062 17.720 -5 3 11 67.184 34.975 72.472
-3 7 10 215.669 -232.890 46.419 -4 3 11 90.379 132.308 74.030
-2 7 10 193.382 -238.147 51.769 -3 3 11 303.264 -267.995 27.687
-1 7 10 746.914 869.604 16.862 -2 3 11 272.995 239.639 29.574
0 7 10 309.072 360.149 25.077 -1 3 11 0.0000 -0.1575 75.557
Anhang
141
0 3 11 0.0000 21.179 65.869 -4 7 11 67.061 77.223 85.483
1 3 11 230.723 -168.041 41.991 -3 7 11 227.627 -239.414 45.399
2 3 11 269.542 249.106 35.943 -2 7 11 202.949 204.581 50.920
3 3 11 0.0000 -86.552 84.137 -1 7 11 0.0000 73.340 85.483
4 3 11 0.0000 -0.8279 85.483 0 7 11 0.0000 -49.413 72.472
5 3 11 155.112 -45.458 68.706 -11 0 12 257.259 -183.399 43.936
-10 4 11 79.547 -24.123 78.521 -10 0 12 1.295.189 1.176.874 25.931
-9 4 11 0.0000 -41.996 79.962 -9 0 12 282.418 -223.143 43.453
-8 4 11 0.0000 37.790 78.521 -8 0 12 275.032 -282.779 43.445
-7 4 11 0.0000 0.5796 77.053 -7 0 12 684.319 673.121 19.349
-6 4 11 79.630 -73.412 75.557 -6 0 12 1.542.672 1.523.080 24.283
-5 4 11 0.0000 -21.466 75.557 -5 0 12 1.202.387 -1.179.751 27.127
-4 4 11 0.0000 48.616 74.030 -4 0 12 641.060 587.955 19.143
-3 4 11 56.199 -58.129 74.030 -3 0 12 1.461.376 1.404.972 14.143
-2 4 11 82.360 -82.900 75.557 -2 0 12 664.340 595.723 18.958
-1 4 11 102.088 19.754 75.557 -1 0 12 1.281.756 -1.237.966 12.850
0 4 11 0.0000 0.7127 65.869 0 0 12 1.723.974 1.650.417 11.239
1 4 11 104.123 -90.335 79.962 1 0 12 763.702 751.921 19.452
2 4 11 157.801 -33.749 63.442 2 0 12 380.135 -334.952 34.831
3 4 11 60.417 28.240 86.808 3 0 12 291.819 -245.461 49.799
4 4 11 0.0000 -34.919 88.114 4 0 12 1.348.564 1.411.151 21.073
-9 5 11 174.120 182.924 57.496 5 0 12 246.365 -222.500 62.920
-8 5 11 78.362 15.671 82.768 -11 1 12 211.688 157.079 38.139
-7 5 11 0.0000 -25.797 79.962 -10 1 12 0.0000 -26.807 74.030
-6 5 11 108.812 -116.379 79.962 -9 1 12 149.364 -143.445 58.377
-5 5 11 303.480 313.754 28.731 -8 1 12 166.318 149.368 48.543
-4 5 11 108.829 -115.403 77.053 -7 1 12 214.122 175.279 36.197
-3 5 11 0.0000 -49.607 77.053 -6 1 12 182.316 -202.607 42.512
-2 5 11 0.0000 14.983 77.053 -5 1 12 146.357 -81.060 52.957
-1 5 11 223.412 275.116 40.474 -4 1 12 298.595 289.186 25.957
0 5 11 234.579 -240.207 27.534 -3 1 12 0.0000 0.0347 74.030
1 5 11 0.0000 38.755 82.768 -2 1 12 319.933 -297.293 26.244
2 5 11 0.0000 83.940 86.808 -1 1 12 112.955 90.049 74.335
3 5 11 150.397 104.153 75.154 0 1 12 246.088 219.283 24.934
-7 6 11 117.001 15.004 82.768 1 1 12 199.859 -193.969 45.244
-6 6 11 79.560 -86.714 82.768 2 1 12 199.756 -180.072 46.884
-5 6 11 104.127 -15.480 81.377 3 1 12 182.331 167.092 54.907
-4 6 11 85.476 45.949 81.377 4 1 12 102.483 37.797 85.483
-3 6 11 0.0000 -53.652 81.377 5 1 12 280.586 -202.693 39.132
-2 6 11 21.242 -94.280 81.377 -10 2 12 693.583 663.134 13.968
-1 6 11 0.0000 27.450 81.377 -9 2 12 298.073 297.143 30.336
0 6 11 0.0000 0.5588 69.249 -8 2 12 820.477 -846.296 14.563
1 6 11 42.446 -93.231 84.137 -7 2 12 1.247.314 1.275.549 12.428
2 6 11 0.0000 -38.446 85.483 -6 2 12 685.958 689.726 13.653
-5 7 11 110.485 115.894 85.483 -5 2 12 319.209 -314.027 25.292
Anhang
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-4 2 12 260.094 -280.667 31.041 0 5 12 67.460 127.971 70.879
-3 2 12 2.250.632 2.138.950 19.801 1 5 12 184.264 -126.050 56.083
-2 2 12 367.865 -291.089 22.825 2 5 12 211.569 -116.161 51.898
-1 2 12 378.548 -332.819 23.887 -7 6 12 670.873 731.507 19.255
0 2 12 823.109 757.516 11.770 -6 6 12 363.653 389.625 28.418
1 2 12 1.424.024 1.409.277 13.153 -5 6 12 221.691 -197.780 45.158
2 2 12 960.564 -961.632 16.138 -4 6 12 171.892 -174.727 56.362
3 2 12 373.430 345.811 27.673 -3 6 12 1.051.852 1.196.376 25.790
4 2 12 742.929 811.582 16.518 -2 6 12 203.346 -176.356 49.232
-10 3 12 0.0000 -22.729 74.030 -1 6 12 198.992 -211.394 50.309
-9 3 12 217.553 -127.177 41.564 0 6 12 390.992 426.033 19.823
-8 3 12 180.646 130.585 48.268 1 6 12 699.162 810.263 17.090
-7 3 12 141.287 144.119 59.429 -3 7 12 63.568 -14.443 85.483
-6 3 12 194.356 -171.264 41.540 -10 1 13 0.0000 0.0348 74.030
-5 3 12 47.721 -72.155 74.030 -9 1 13 0.0000 10.772 79.962
-4 3 12 216.410 245.686 37.307 -8 1 13 21.298 -34.281 77.053
-3 3 12 0.0000 -0.6814 75.557 -7 1 13 0.0000 31.040 75.557
-2 3 12 262.009 -249.203 32.047 -6 1 13 0.0000 -30.095 75.557
-1 3 12 128.081 72.883 65.556 -5 1 13 0.0000 25.401 75.557
0 3 12 177.228 185.714 36.444 -4 1 13 0.0000 -59.871 75.557
1 3 12 198.638 -170.284 47.148 -3 1 13 0.0000 58.142 77.053
2 3 12 122.266 -152.183 84.522 -2 1 13 0.0000 -58.827 78.521
3 3 12 60.356 141.594 86.808 -1 1 13 120.775 28.339 72.196
4 3 12 186.274 32.261 58.946 0 1 13 0.0000 -49.364 69.249
-9 4 12 116.949 -177.417 82.768 1 1 13 42.674 45.237 82.768
-8 4 12 246.218 -227.049 38.037 2 1 13 0.0000 -51.798 85.483
-7 4 12 463.525 499.236 20.205 3 1 13 42.699 18.215 86.808
-6 4 12 1.074.721 1.128.964 10.818 4 1 13 0.0000 -19.966 88.114
-5 4 12 843.070 -877.343 13.024 -10 2 13 141.627 12.065 57.006
-4 4 12 405.730 417.665 21.491 -9 2 13 102.339 -50.301 79.962
-3 4 12 1.018.680 1.037.888 10.779 -8 2 13 0.0000 24.790 79.962
-2 4 12 426.591 425.867 21.197 -7 2 13 0.0000 82.173 77.053
-1 4 12 923.890 -921.074 17.128 -6 2 13 0.0000 -42.875 75.557
0 4 12 1.283.370 1.220.664 25.918 -5 2 13 0.0000 -44.553 75.557
1 4 12 613.759 560.890 23.678 -4 2 13 131.339 88.393 61.471
2 4 12 269.249 -267.438 40.780 -3 2 13 0.0000 44.548 78.521
3 4 12 200.221 -196.251 56.452 -2 2 13 100.092 -86.860 78.521
-8 5 12 21.278 92.677 82.768 -1 2 13 139.092 16.928 62.688
-7 5 12 104.298 107.685 81.377 0 2 13 47.643 91.309 69.249
-6 5 12 82.577 -134.475 81.377 1 2 13 0.0000 -27.548 84.137
-5 5 12 0.0000 -48.080 79.962 2 2 13 82.606 -57.543 86.808
-4 5 12 246.741 171.295 36.647 3 2 13 144.402 57.765 76.038
-3 5 12 29.910 -0.5772 79.962 4 2 13 0.0000 34.253 89.400
-2 5 12 133.065 -188.034 70.381 -10 3 13 56.426 24.565 75.557
-1 5 12 0.0000 57.261 81.377 -9 3 13 0.0000 -16.706 81.377
Anhang
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-8 3 13 0.0000 -20.859 81.377 -5 0 14 156.780 -113.977 78.274
-7 3 13 66.744 -13.269 78.521 -4 0 14 203.444 -202.257 60.320
-6 3 13 153.971 40.962 54.533 -3 0 14 165.183 209.801 76.247
-5 3 13 76.740 -74.953 77.053 -2 0 14 126.206 119.597 95.573
-4 3 13 122.346 0.2924 68.629 -1 0 14 300.645 -256.842 45.115
-3 3 13 0.0000 -18.228 78.521 0 0 14 36.820 -64.890 84.137
-2 3 13 0.0000 20.481 78.521 1 0 14 273.165 222.596 55.564
-1 3 13 0.0000 -95.026 79.962 2 0 14 0.0000 -75.620 105.780
0 3 13 77.053 29.423 69.249 3 0 14 227.168 -203.836 72.501
1 3 13 51.544 -23.156 86.808 -10 1 14 253.733 -223.676 33.092
2 3 13 95.447 -12.983 86.808 -9 1 14 840.793 829.901 16.132
3 3 13 0.0000 -53.711 90.668 -8 1 14 420.662 407.521 23.031
-9 4 13 149.321 -92.533 67.045 -7 1 14 615.539 -605.427 16.264
-8 4 13 123.775 49.479 78.273 -6 1 14 486.816 504.574 19.901
-7 4 13 127.702 124.630 73.337 -5 1 14 1.258.060 1.219.022 13.348
-6 4 13 82.706 -60.261 81.377 -4 1 14 361.693 -316.777 25.000
-5 4 13 0.0000 -82.886 84.137 -3 1 14 338.225 -317.386 27.690
-4 4 13 150.585 153.090 60.048 -2 1 14 1.320.551 1.279.729 11.983
-3 4 13 42.526 62.165 79.962 -1 1 14 552.825 540.663 18.693
-2 4 13 175.938 -131.998 51.395 0 1 14 700.847 -675.696 12.441
-1 4 13 0.0000 19.158 82.768 1 1 14 506.270 475.399 22.326
0 4 13 67.346 156.534 72.472 2 1 14 941.409 983.774 16.466
1 4 13 104.559 -52.099 86.808 3 1 14 337.191 -278.629 33.521
2 4 13 0.0000 -89.714 89.400 -10 2 14 82.402 163.229 77.053
-8 5 13 0.0000 -51.946 84.137 -9 2 14 152.965 47.768 61.225
-7 5 13 0.0000 18.957 82.768 -8 2 14 215.418 -168.104 43.475
-6 5 13 0.0000 0.6659 85.483 -7 2 14 63.720 44.836 79.962
-5 5 13 42.401 -38.559 82.768 -6 2 14 206.594 225.867 42.205
-4 5 13 0.0000 -60.731 82.768 -5 2 14 95.396 -111.697 78.521
-3 5 13 143.328 47.206 67.595 -4 2 14 174.542 -182.414 49.956
-2 5 13 0.0000 -43.934 84.137 -3 2 14 229.659 188.234 39.373
-1 5 13 0.0000 -51.003 84.137 -2 2 14 82.614 115.052 79.962
0 5 13 36.334 -27.459 74.030 -1 2 14 260.104 -246.281 37.248
1 5 13 0.0000 31.126 88.114 0 2 14 0.0000 -49.944 72.472
-6 6 13 128.065 -78.232 78.173 1 2 14 182.251 193.296 60.246
-5 6 13 106.728 -80.115 84.137 2 2 14 56.086 -56.286 89.400
-4 6 13 42.554 154.733 85.483 3 2 14 110.541 -207.425 93.153
-3 6 13 0.0000 77.466 86.808 -9 3 14 718.235 725.479 22.482
-2 6 13 149.278 -154.575 69.228 -8 3 14 371.754 354.965 26.930
-1 6 13 0.0000 29.869 85.483 -7 3 14 520.701 -534.795 19.847
-10 0 14 246.307 159.548 47.201 -6 3 14 403.838 434.057 23.990
-9 0 14 0.0000 65.651 96.760 -5 3 14 1.066.186 1.054.587 12.722
-8 0 14 144.671 -191.162 89.290 -4 3 14 295.844 -278.634 31.656
-7 0 14 0.0000 57.113 93.153 -3 3 14 291.176 -281.384 32.164
-6 0 14 285.124 238.542 41.908 -2 3 14 1.165.279 1.107.449 25.774
Anhang
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-1 3 14 488.638 465.763 21.810 -1 2 15 0.0000 -0.3450 86.808
0 3 14 627.264 -595.670 14.930 0 2 15 143.809 -26.601 56.141
1 3 14 468.172 412.267 24.833 1 2 15 0.0000 -0.9652 90.668
2 3 14 834.493 861.194 24.767 2 2 15 0.0000 0.2766 91.919
-8 4 14 175.823 -142.331 56.939 -9 3 15 93.006 -26.825 85.483
-7 4 14 0.0000 38.459 82.768 -8 3 15 0.0000 20.286 84.137
-6 4 14 186.917 176.983 53.559 -7 3 15 70.710 -98.233 84.137
-5 4 14 0.0000 -92.650 84.137 -6 3 15 199.761 198.522 50.116
-4 4 14 126.095 -144.435 76.833 -5 3 15 120.623 -101.043 82.996
-3 4 14 60.297 147.449 82.768 -4 3 15 114.098 11.915 84.137
-2 4 14 52.245 87.878 84.137 -3 3 15 42.681 -31.459 84.137
-1 4 14 257.337 -196.925 40.158 -2 3 15 104.328 179.678 88.114
0 4 14 82.149 -43.352 74.030 -1 3 15 205.547 -164.635 53.419
1 4 14 178.434 159.920 63.345 0 3 15 0.0000 54.722 75.557
-7 5 14 370.626 -422.654 28.754 1 3 15 63.791 12.706 90.668
-6 5 14 295.015 322.611 35.029 -8 4 15 0.0000 0.3460 86.808
-5 5 14 756.514 802.944 15.368 -7 4 15 0.0000 -35.527 84.137
-4 5 14 226.995 -223.142 45.526 -6 4 15 0.0000 -0.7188 84.137
-3 5 14 136.729 -225.671 77.943 -5 4 15 122.231 0.9818 81.904
-2 5 14 794.344 840.774 15.449 -4 4 15 0.0000 -25.410 86.808
-1 5 14 356.033 349.923 30.840 -3 4 15 0.0000 -39.861 86.808
0 5 14 477.682 -471.505 17.578 -2 4 15 0.0000 0.5855 88.114
-4 6 14 0.0000 -108.271 86.808 -1 4 15 90.050 -0.8293 88.114
-3 6 14 0.0000 108.829 86.808 0 4 15 79.223 -40.660 75.557
-10 1 15 174.323 -57.570 50.019 -6 5 15 157.648 56.900 67.601
-9 1 15 131.233 103.499 76.286 -5 5 15 0.0000 74.797 86.808
-8 1 15 185.764 -114.550 52.153 -4 5 15 218.397 -194.222 50.276
-7 1 15 0.0000 92.951 82.768 -3 5 15 185.497 167.360 59.192
-6 1 15 0.0000 -60.850 81.377 -2 5 15 0.0000 28.193 88.114
-5 1 15 82.500 102.167 81.377 -9 0 16 583.131 -549.036 27.690
-4 1 15 189.474 -137.786 49.428 -8 0 16 793.229 788.708 29.720
-3 1 15 147.613 129.730 72.196 -7 0 16 459.722 411.929 33.016
-2 1 15 0.0000 -70.130 84.137 -6 0 16 263.665 -195.250 53.892
-1 1 15 0.0000 70.793 86.808 -5 0 16 320.478 -186.388 45.346
0 1 15 136.441 -105.538 59.172 -4 0 16 1.359.758 1.312.840 15.200
1 1 15 214.023 123.007 54.321 -3 0 16 163.771 -196.337 92.679
2 1 15 0.0000 -77.842 91.919 -2 0 16 264.536 -210.478 58.598
-9 2 15 0.0000 0.8654 84.137 -1 0 16 531.755 466.927 31.580
-8 2 15 0.0000 -0.1080 82.768 0 0 16 905.091 900.505 15.343
-7 2 15 0.0000 -18.451 82.768 1 0 16 634.431 -652.077 30.542
-6 2 15 0.0000 -0.7452 82.768 -9 1 16 163.369 119.002 63.256
-5 2 15 56.502 0.8601 82.768 -8 1 16 129.446 134.858 79.834
-4 2 15 82.086 -18.717 81.377 -7 1 16 110.807 -156.054 84.137
-3 2 15 101.685 -21.526 82.768 -6 1 16 0.0000 -64.017 84.137
-2 2 15 79.050 0.0755 85.483 -5 1 16 267.837 223.823 40.995
Anhang
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-5 3 17 0.0000 -39.641 89.400
-4 3 17 112.973 31.005 88.114
-3 3 17 0.0000 -42.456 90.668
-2 3 17 36.913 0.8255 90.668
-6 0 18 110.736 -120.253 105.780
-5 0 18 243.943 -105.360 66.192
-4 0 18 170.474 111.073 96.613
-3 0 18 0.0000 128.187 110.013
-6 1 18 676.183 658.623 19.104
-5 1 18 229.980 -186.919 49.148
-4 1 18 188.573 -188.297 61.652
-3 1 18 675.523 701.570 20.079
-5 2 18 188.133 -166.674 60.080
-4 2 18 240.043 173.090 48.432
Anhang
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Tabelle A11:Na6MnS4, Auswertung einer Guinier - Simon - Aufnahme
4qobs , sin2qobs, h k l 4qcalc, sin2qcalc,
22,76
34,26
39,43
45,65
51,38
52,47
56,33
60,67
65,18
66,04
69,24
73,82
80,07
81,36
86,97
87,65
91,16
93,07
96,31
99,28
100,19
101,94
105,47
105,95
107,78
111,08
113,63
115,94
116,73
121,14
121,61
123,55
124,05
124,48
131,97
144,40
150,89
153,15
167,16
0,00983
0,02218
0,02931
0,03915
0,04942
0,05151
0,05920
0,06846
0,07873
0,08076
0,08853
0,10021
0,11717
0,12082
0,13722
0,13927
0,15004
0,15604
0,16644
0,17621
0,17924
0,18514
0,19725
0,19892
0,20533
0,21708
0,22633
0,23482
0,23775
0,25432
0,25611
0,26353
0,26546
0,26712
0,29651
0,34715
0,37435
0,38391
0,44409
1
1
1
2
0
2
1
2
1
2
2
3
2
1
3
3
2
4
2
3
2
3
0
3
4
4
1
3
3
4
5
3
2
4
3
2
4
4
0
0
0
1
0
0
0
0
1
1
1
0
0
2
0
0
1
0
0
2
1
1
2
0
0
0
1
1
2
1
1
0
3
1
0
2
0
3
2
0
0
1
0
0
2
1
2
0
2
1
2
1
0
3
2
1
3
0
2
2
3
0
4
3
2
1
4
2
3
2
1
0
4
3
3
5
1
3
6
22,68
34,19
39,41
45,59
51,32
52,40
56,27
60,61
65,13
66,00
69,17
73,81
80,06
81,33
86,95
87,64
91,15
93,12
96,31
99,28
100,21
102,04
105,47
105,92
107,83
111,15
113,69
115,93
116,76
121,14
121,68
123,56
124,09
124,49
131,95
144,43
150,69
153,24
167,10
0,00976
0,02209
0,02928
0,03905
0,04931
0,05137
0,05908
0,06832
0,07861
0,08066
0,08836
0,10018
0,11715
0,12073
0,13716
0,13924
0,15001
0,15620
0,16644
0,17621
0,17931
0,18548
0,19725
0,19881
0,20551
0,21734
0,22655
0,23478
0,23786
0,25432
0,25637
0,26357
0,26561
0,26715
0,29643
0,34728
0,37350
0,38430
0,44383
Anhang
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Tabelle A12:Na6MnS4, Gemessene und beobachtete Reflexintensitäten der
Neutronenbeugungsmessung bei 293 K
h k l 2q Icalc Iobs
1 0 0 18,130 0,3 0,0
1 0 1 27,421 237,5 259,1
1 1 0 31,673 275,8 277,5
2 0 0 36,735 1,6 0,0
0 0 2 41,482 114,5 123,6
2 0 1 42,379 298,3 308,5
1 0 2 45,612 68,0 73,4
2 1 0 49,272 1,5 0,0
1 1 2 53,114 20,4 7,5
2 1 1 53,860 518,3 525,7
3 0 0 56,415 202,3 201,1
2 0 2 56,594 842,0 840,6
3 0 1 60,629 231,2 229,7
2 2 0 66,157 450,2 457,9
2 1 2 66,320 118,6 120,6
1 0 3 67,296 79,8 79,4
3 1 0 69,232 19,3 16,7
3 0 2 72,402 25,7 35,2
3 1 1 73,030 82,4 78,5
2 0 3 76,289 280,9 284,8
4 0 0 78,133 2,7 1,5
2 2 2 81,177 217,1 228,0
4 0 1 81,783 32,9 26,5
3 1 2 84,045 10,3 0,0
2 1 3 84,947 4,3 20,1
3 2 0 86,750 1,0 0,0
0 0 4 90,192 74,4 75,1
3 2 1 90,345 257,4 260,4
3 0 3 90,643 216,4 216,6
4 1 0 92,442 27,8 27,5
4 0 2 92,591 199,8 201,7
1 0 4 93,038 106,3 101,8
4 1 1 96,045 136,1 144,0
1 1 4 98,760 14,3 10,2
Anhang
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Tabelle A13:Na6MnS4, Gemessene und beobachtete Reflexintensitäten der
Neutronenbeugungsmessung bei 1,7 K
h k l 2q Icalc Iobs
1 0 0 18,256 10,9 8,1
1 0 1 27,624 322,9 333,3
1 1 0 31,896 321,8 326,6
2 0 0 36,996 0,4 14,6
0 0 2 41,811 149,6 168,5
2 0 1 42,692 414,3 396,6
1 0 2 45,971 103,7 96,8
2 1 0 49,633 6,0 7,7
1 1 2 53,533 21,0 24,5
2 1 1 54,266 607,8 610,1
3 0 0 56,837 287,6 296,4
2 0 2 57,042 1074,6 1064,1
3 0 1 61,095 288,3 293,6
2 2 0 66,670 587,4 595,3
2 1 2 66,857 158,8 151,5
1 0 3 67,870 81,1 91,5
3 1 0 69,776 44,0 45,2
3 0 2 73,000 24,2 22,7
3 1 1 73,619 108,8 111,6
2 0 3 76,955 477,2 481,9
4 0 0 78,773 13,3 11,5
2 2 2 81,873 386,7 387,7
4 0 1 82,471 119,1 121,3
3 1 2 84,777 11,2 9,0
Tabelle A14:Na6MnS4, Gemessene und beobachtete Reflexintensitäten der Neutronen-
beugungsmessung bei 1,7 K und 50 kOe (ferromagnetische Phase)
A.) kristallographische Zelle
h k l 2q Icalc Iobs
1 0 0 18,187 4,1 4,1
1 0 1 27,538 264,2 263,1
1 1 0 31,774 334,3 340,1
2 0 0 36,853 0,8 0,8
0 0 2 41,699 157,1 189,2
2 0 1 42,537 377,2 357,8
1 0 2 45,837 95,4 98,5
Anhang
149
B.) magnetische Zelle
h k l 2q Icalc Iobs
1 -1 0 18,187 173,0 175,5
0 1 0 18,187 196,4 199,2
1 0 0 18,187 172,9 175,4
0 0 1 20,501 0,0 0,0
0 1 -1 27,538 125,8 125,2
1 0 -1 27,538 188,0 187,2
1 -1 -1 27,538 188,0 187,1
1 -1 1 27,538 38,6 38,5
0 1 1 27,538 125,8 125,2
1 0 1 27,538 38,6 38,5
1 -2 0 31,774 218,3 222,1
2 -1 0 31,774 191,2 194,5
1 1 0 31,774 218,3 222,1
2 -2 0 36,853 35,0 38,5
0 2 0 36,853 39,8 43,7
2 0 0 36,853 35,1 38,5
1 -2 1 38,113 0,0 0,0
1 1 -1 38,113 0,0 0,0
2 -1 -1 38,113 0,0 0,0
1 -2 -1 38,113 0,0 0,0
2 -1 1 38,113 0,0 0,0
1 1 1 38,113 0,0 0,0
0 0 2 41,699 18,6 22,4
2 -2 -1 42,537 81,5 77,3
2 -2 1 42,537 36,3 34,5
0 2 -1 42,537 66,4 63,0
2 0 -1 42,537 81,5 77,3
0 2 1 42,537 66,4 63,0
2 0 1 42,537 36,3 34,5
0 1 -2 45,837 6,8 7,0
1 -1 -2 45,837 11,7 12,1
1 -1 2 45,837 1,0 1,0
1 0 -2 45,837 11,7 12,1
0 1 2 45,837 6,8 7,0
1 0 2 45,837 1,0 1,0
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Tabelle A15:Na6MnS4, Gemessene und beobachtete Reflexintensitäten der Neutronen-
beugungsmessung bei 1,7 K nach vorangegangener Magnetisierung
(antiferromagnetische Phase)
A.) kristallographische Zelle
h k l 2q Icalc Iobs
1 0 0 18,190 4,2 16,9
1 0 1 27,534 269,0 290,9
1 1 0 31,779 340,2 360,7
2 0 0 36,859 0,8 0,0
0 0 2 41,683 160,1 125,1
2 0 1 42,539 384,0 436,6
1 0 2 45,824 97,1 93,8
2 1 0 49,444 1,6 4,0
1 1 2 53,351 27,6 27,5
2 1 1 54,062 650,3 642,6
3 0 0 56,616 276,6 284,1
2 0 2 56,842 1037,5 1045,7
3 0 1 60,859 283,6 329,4
2 2 0 66,401 599,3 562,4
2 1 2 66,607 201,8 195,0
1 0 3 67,641 90,1 106,0
3 1 0 69,491 30,2 25,8
3 0 2 72,717 19,6 36,1
3 1 1 73,317 97,4 92,9
2 0 3 76,674 448,7 449,9
4 0 0 78,437 7,5 12,3
2 2 2 81,537 365,3 361,1
4 0 1 82,117 96,4 97,8
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B.) magnetische Zelle
h k l 2q Icalc Iobs h k l 2q Icalc Iobs
0 0 1 10,206 37,0 34,6 1 -3 0 27,945 0,0 0,0
1 -1 0 10,472 0,0 0,0 3 -1 0 27,945 0,0 0,0
0 1 0 10,472 0,0 0,0 1 2 0 27,945 0,0 0,0
1 0 0 10,472 0,0 0,0 2 1 0 27,945 0,0 0,0
1 -1 -1 14,643 193,9 201,1 2 -2 -2 29,532 0,0 0,0
1 -1 1 14,643 2,5 2,6 2 -2 2 29,532 0,0 0,0
0 1 -1 14,643 88,7 92,0 0 2 -2 29,532 0,0 0,0
1 0 -1 14,643 193,9 201,1 2 0 -2 29,532 0,0 0,0
0 1 1 14,643 88,7 92,0 0 2 2 29,532 0,0 0,0
1 0 1 14,643 2,5 2,6 2 0 2 29,532 0,0 0,0
1 -2 0 18,190 0,0 0,0 2 -3 -1 29,822 2,6 2,5
2 -1 0 18,190 0,0 0,0 2 -3 1 29,822 20,6 19,2
1 1 0 18,190 0,0 0,0 3 -2 -1 29,822 14,9 13,9
0 0 2 20,494 0,0 0,0 3 -2 1 29,822 1,9 1,8
1 -2 1 20,900 1,0 0,3 1 -3 1 29,822 2,3 2,2
2 -1 -1 20,900 1,3 0,4 3 -1 -1 29,822 14,9 13,9
1 -2 -1 20,900 22,7 6,2 1 -3 -1 29,822 40,5 37,7
2 -1 1 20,900 0,2 0,1 3 -1 1 29,822 1,9 1,8
1 1 -1 20,900 22,7 6,2 1 2 -1 29,822 40,5 37,7
1 1 1 20,900 1,0 0,3 2 1 -1 29,822 2,6 2,5
2 -2 0 21,034 0,0 0,0 1 2 1 29,822 2,3 2,2
0 2 0 21,034 0,0 0,0 2 1 1 29,822 20,6 19,2
2 0 0 21,034 0,0 0,0 0 0 3 30,952 3,4 0,0
0 1 -2 23,066 0,0 0,0 3 -3 0 31,779 0,0 0,0
1 -1 -2 23,066 0,0 0,0 0 3 0 31,779 0,0 0,0
1 -1 2 23,066 0,0 0,0 3 0 0 31,779 0,0 0,0
1 0 -2 23,066 0,0 0,0 0 1 -3 32,761 12,3 12,6
0 1 2 23,066 0,0 0,0 1 0 -3 32,761 2,1 2,2
1 0 2 23,066 0,0 0,0 1 -1 -3 32,761 2,1 2,2
2 -2 -1 23,430 4,3 4,9 1 -1 3 32,761 13,3 13,6
2 -2 1 23,430 14,8 16,7 0 1 3 32,761 12,3 12,6
0 2 -1 23,430 35,7 40,1 1 0 3 32,761 13,3 13,6
2 0 -1 23,430 4,3 4,9 3 -3 -1 33,461 3,1 1,1
0 2 1 23,430 35,7 40,1 3 -3 1 33,461 1,1 0,4
2 0 1 23,430 14,8 16,7 0 3 -1 33,461 4,0 1,4
1 -2 2 27,534 0,0 0,0 3 0 -1 33,461 3,1 1,1
2 -1 -2 27,534 0,0 0,0 0 3 1 33,461 4,0 1,4
1 1 -2 27,534 0,0 0,0 3 0 1 33,461 1,1 0,4
1 -2 -2 27,534 0,0 0,0 1 -3 2 34,905 0,0 0,0
2 -1 2 27,534 0,0 0,0 2 -3 -2 34,905 0,0 0,0
1 1 2 27,534 0,0 0,0 2 -3 2 34,905 0,0 0,0
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2 -3 0 27,945 0,0 0,0 3 -2 -2 34,905 0,0 0,0
3 -2 0 27,945 0,0 0,0 3 -2 2 34,905 0,0 0,0
1 -3 -2 34,905 0,0 0,0 3 -1 -2 34,905 0,0 0,0
3 -1 2 34,905 0,0 0,0 1 3 1 39,858 1,2 1,4
1 2 2 34,905 0,0 0,0 3 1 1 39,858 5,1 5,5
2 1 2 34,905 0,0 0,0 0 0 4 41,683 0,0 0,0
1 -2 3 36,136 3,2 0,0 1 -3 3 42,184 10,8 10,9
2 -1 -3 36,136 6,3 0,0 2 -3 3 42,184 0,5 0,5
1 1 -3 36,136 0,4 0,0 3 -2 -3 42,184 8,9 9,1
1 -2 -3 36,136 0,4 0,0 3 -1 -3 42,184 8,9 9,1
2 -1 3 36,136 0,1 0,0 1 2 -3 42,184 1,1 1,2
1 1 3 36,136 3,2 0,0 2 -3 -3 42,184 16,8 17,1
2 -4 0 36,859 0,0 0,0 2 1 -3 42,184 16,8 17,1
4 -2 0 36,859 0,0 0,0 3 -2 3 42,184 0,6 0,7
2 2 0 36,859 0,0 0,0 1 -3 -3 42,184 1,1 1,2
0 2 -3 37,724 9,5 9,9 3 -1 3 42,184 0,6 0,7
2 -2 -3 37,724 22,6 23,5 1 2 3 42,184 10,8 10,9
2 -2 3 37,724 0,4 0,4 2 1 3 42,184 0,5 0,5
2 0 -3 37,724 22,6 23,5 2 -4 2 42,539 0,0 0,0
0 2 3 37,724 9,5 9,9 4 -2 -2 42,539 0,0 0,0
2 0 3 37,724 0,4 0,4 2 -4 -2 42,539 0,0 0,0
3 -3 -2 38,113 0,0 0,0 4 -2 2 42,539 0,0 0,0
3 -3 2 38,113 0,0 0,0 2 2 -2 42,539 0,0 0,0
0 3 -2 38,113 0,0 0,0 2 2 2 42,539 0,0 0,0
3 0 -2 38,113 0,0 0,0 4 -4 0 42,821 0,0 0,0
0 3 2 38,113 0,0 0,0 0 4 0 42,821 0,0 0,0
3 0 2 38,113 0,0 0,0 4 0 0 42,821 0,0 0,0
2 -4 1 38,345 3,8 4,3 0 1 -4 43,099 0,0 0,0
4 -2 -1 38,345 3,2 3,7 1 0 -4 43,099 0,0 0,0
2 -4 -1 38,345 0,4 0,4 1 -1 -4 43,099 0,0 0,0
4 -2 1 38,345 0,0 0,0 1 -1 4 43,099 0,0 0,0
2 2 -1 38,345 0,4 0,4 0 1 4 43,099 0,0 0,0
2 2 1 38,345 3,8 4,3 1 0 4 43,099 0,0 0,0
3 -4 0 38,422 0,0 0,0 3 -4 2 43,932 0,0 0,0
4 -3 0 38,422 0,0 0,0 4 -3 -2 43,932 0,0 0,0
1 -4 0 38,422 0,0 0,0 3 -4 -2 43,932 0,0 0,0
4 -1 0 38,422 0,0 0,0 4 -3 2 43,932 0,0 0,0
1 3 0 38,422 0,0 0,0 1 -4 2 43,932 0,0 0,0
3 1 0 38,422 0,0 0,0 4 -1 -2 43,932 0,0 0,0
3 -4 1 39,858 5,1 5,5 1 -4 -2 43,932 0,0 0,0
4 -3 -1 39,858 12,2 13,4 1 3 -2 43,932 0,0 0,0
3 -4 -1 39,858 8,6 9,4 3 1 -2 43,932 0,0 0,0
4 -3 1 39,858 0,2 0,3 4 -1 2 43,932 0,0 0,0
1 -4 1 39,858 1,2 1,4 1 3 2 43,932 0,0 0,0
4 -1 -1 39,858 12,2 13,4 3 1 2 43,932 0,0 0,0
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1 -4 -1 39,858 19,6 21,5 4 -4 -1 44,138 10,3 10,1
4 -1 1 39,858 0,2 0,3 4 -4 1 44,138 0,3 0,3
1 3 -1 39,858 19,6 21,5 0 4 -1 44,138 7,9 7,7
3 1 -1 39,858 8,6 9,4 4 0 -1 44,138 10,3 10,1
0 4 1 44,138 7,9 7,7 2 -4 -3 48,875 2,8 6,0
4 0 1 44,138 0,3 0,3 4 -2 3 48,875 0,0 0,1
3 -3 -3 44,954 1,9 5,7 2 2 -3 48,875 2,8 6,0
3 -3 3 44,954 0,3 1,0 2 2 3 48,875 0,1 0,2
0 3 -3 44,954 1,6 4,9 4 -5 0 49,444 0,0 0,0
3 0 -3 44,954 1,9 5,7 5 -4 0 49,444 0,0 0,0
0 3 3 44,954 1,6 4,9 1 -5 0 49,444 0,0 0,0
3 0 3 44,954 0,3 1,0 5 -1 0 49,444 0,0 0,0
1 -2 4 45,824 0,0 0,0 1 4 0 49,444 0,0 0,0
2 -1 -4 45,824 0,0 0,0 4 1 0 49,444 0,0 0,0
1 1 -4 45,824 0,0 0,0 1 -4 3 50,130 7,7 5,2
1 -2 -4 45,824 0,0 0,0 3 -4 -3 50,130 5,5 3,7
2 -1 4 45,824 0,0 0,0 3 -4 3 50,130 1,8 1,2
1 1 4 45,824 0,0 0,0 4 -3 -3 50,130 0,7 0,5
3 -5 0 46,882 0,0 0,0 4 -3 3 50,130 0,6 0,4
5 -3 0 46,882 0,0 0,0 4 -1 -3 50,130 0,7 0,5
2 -5 0 46,882 0,0 0,0 1 3 -3 50,130 0,7 0,5
5 -2 0 46,882 0,0 0,0 3 1 -3 50,130 5,5 3,7
2 3 0 46,882 0,0 0,0 1 -4 -3 50,130 0,7 0,5
3 2 0 46,882 0,0 0,0 4 -1 3 50,130 0,6 0,4
0 2 -4 47,140 0,0 0,0 1 3 3 50,130 7,7 5,2
2 -2 -4 47,140 0,0 0,0 3 1 3 50,130 1,8 1,2
2 -2 4 47,140 0,0 0,0 4 -5 1 50,627 0,1 0,0
2 0 -4 47,140 0,0 0,0 5 -4 -1 50,627 0,1 0,0
0 2 4 47,140 0,0 0,0 4 -5 -1 50,627 1,9 0,6
2 0 4 47,140 0,0 0,0 5 -4 1 50,627 0,6 0,2
4 -4 -2 47,918 0,0 0,0 1 -5 1 50,627 0,2 0,0
4 -4 2 47,918 0,0 0,0 5 -1 -1 50,627 0,1 0,0
0 4 -2 47,918 0,0 0,0 1 -5 -1 50,627 2,5 0,7
4 0 -2 47,918 0,0 0,0 5 -1 1 50,627 0,6 0,2
0 4 2 47,918 0,0 0,0 1 4 -1 50,627 2,5 0,7
4 0 2 47,918 0,0 0,0 4 1 -1 50,627 1,9 0,6
3 -5 1 48,111 4,0 3,7 1 4 1 50,627 0,2 0,0
5 -3 -1 48,111 0,5 0,4 4 1 1 50,627 0,1 0,0
2 -5 1 48,111 9,4 8,7 1 -3 4 50,933 0,0 0,0
3 -5 -1 48,111 5,5 5,1 1 2 -4 50,933 0,0 0,0
5 -3 1 48,111 1,8 1,6 2 -3 4 50,933 0,0 0,0
5 -2 -1 48,111 0,5 0,4 2 1 -4 50,933 0,0 0,0
2 -5 -1 48,111 0,8 0,7 3 -2 -4 50,933 0,0 0,0
5 -2 1 48,111 1,8 1,6 3 -1 -4 50,933 0,0 0,0
2 3 -1 48,111 0,8 0,7 2 -3 -4 50,933 0,0 0,0
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3 2 -1 48,111 5,5 5,1 3 -2 4 50,933 0,0 0,0
2 3 1 48,111 9,4 8,7 1 -3 -4 50,933 0,0 0,0
3 2 1 48,111 4,0 3,7 3 -1 4 50,933 0,0 0,0
2 -4 3 48,875 0,1 0,2 1 2 4 50,933 0,0 0,0
4 -2 -3 48,875 0,2 0,4 2 1 4 50,933 0,0 0,0
3 -5 2 51,668 0,0 0,0 5 -5 -1 55,407 0,4 0,2
5 -3 -2 51,668 0,0 0,0 5 -5 1 55,407 2,7 1,4
2 -5 2 51,668 0,0 0,0 0 5 -1 55,407 4,1 2,2
5 -2 -2 51,668 0,0 0,0 5 0 -1 55,407 0,4 0,2
3 -5 -2 51,668 0,0 0,0 0 5 1 55,407 4,1 2,2
5 -3 2 51,668 0,0 0,0 5 0 1 55,407 2,7 1,4
2 -5 -2 51,668 0,0 0,0 1 -2 5 56,327 0,1 0,1
5 -2 2 51,668 0,0 0,0 1 1 -5 56,327 1,5 2,8
2 3 -2 51,668 0,0 0,0 2 -1 -5 56,327 0,1 0,2
3 2 -2 51,668 0,0 0,0 1 -2 -5 56,327 1,5 2,8
2 3 2 51,668 0,0 0,0 2 -1 5 56,327 0,6 1,1
3 2 2 51,668 0,0 0,0 1 1 5 56,327 0,1 0,1
0 0 5 52,812 0,8 0,0 3 -6 0 56,616 0,0 0,0
3 -3 -4 53,351 0,0 0,0 6 -3 0 56,616 0,0 0,0
3 -3 4 53,351 0,0 0,0 3 3 0 56,616 0,0 0,0
0 3 -4 53,351 0,0 0,0 2 -4 4 56,842 0,0 0,0
3 0 -4 53,351 0,0 0,0 4 -2 -4 56,842 0,0 0,0
0 3 4 53,351 0,0 0,0 2 -4 -4 56,842 0,0 0,0
3 0 4 53,351 0,0 0,0 2 2 -4 56,842 0,0 0,0
4 -4 -3 53,767 0,6 0,5 4 -2 4 56,842 0,0 0,0
4 -4 3 53,767 1,4 1,3 2 2 4 56,842 0,0 0,0
0 4 -3 53,767 4,0 3,6 3 -5 3 57,241 1,8 2,1
4 0 -3 53,767 0,6 0,5 5 -3 -3 57,241 6,1 7,2
0 4 3 53,767 4,0 3,6 2 -5 3 57,241 0,3 0,4
4 0 3 53,767 1,4 1,3 5 -2 -3 57,241 6,1 7,2
0 1 -5 54,001 3,1 3,0 3 -5 -3 57,241 3,7 4,4
1 0 -5 54,001 6,9 6,8 5 -3 3 57,241 0,0 0,0
1 -1 -5 54,001 6,9 6,8 2 -5 -3 57,241 7,0 8,3
1 -1 5 54,001 0,3 0,3 2 3 -3 57,241 7,0 8,3
0 1 5 54,001 3,1 3,0 3 2 -3 57,241 3,7 4,4
1 0 5 54,001 0,3 0,3 5 -2 3 57,241 0,0 0,0
4 -5 2 54,062 0,0 0,0 2 3 3 57,241 0,3 0,4
5 -4 -2 54,062 0,0 0,0 3 2 3 57,241 1,8 2,1
4 -5 -2 54,062 0,0 0,0 0 2 -5 57,466 2,7 2,4
5 -4 2 54,062 0,0 0,0 2 0 -5 57,466 0,5 0,4
1 -5 2 54,062 0,0 0,0 2 -2 -5 57,466 0,5 0,4
5 -1 -2 54,062 0,0 0,0 2 -2 5 57,466 2,5 2,2
1 -5 -2 54,062 0,0 0,0 0 2 5 57,466 2,7 2,4
1 4 -2 54,062 0,0 0,0 2 0 5 57,466 2,5 2,2
4 1 -2 54,062 0,0 0,0 3 -6 1 57,695 0,7 0,0
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5 -1 2 54,062 0,0 0,0 6 -3 -1 57,695 0,5 0,0
1 4 2 54,062 0,0 0,0 3 -6 -1 57,695 0,8 0,0
4 1 2 54,062 0,0 0,0 6 -3 1 57,695 0,2 0,0
5 -5 0 54,298 0,0 0,0 3 3 -1 57,695 0,8 0,0
0 5 0 54,298 0,0 0,0 3 3 1 57,695 0,7 0,0
5 0 0 54,298 0,0 0,0 4 -6 0 57,751 0,0 0,0
6 -4 0 57,751 0,0 0,0 4 1 3 59,483 0,5 0,4
2 -6 0 57,751 0,0 0,0 1 -3 5 60,802 0,3 0,3
6 -2 0 57,751 0,0 0,0 2 -3 5 60,802 2,5 2,9
2 4 0 57,751 0,0 0,0 3 -2 -5 60,802 3,1 3,6
4 2 0 57,751 0,0 0,0 3 -1 -5 60,802 3,1 3,6
3 -4 4 57,975 0,0 0,0 1 2 -5 60,802 5,0 5,9
4 -3 -4 57,975 0,0 0,0 2 1 -5 60,802 0,4 0,5
1 -4 4 57,975 0,0 0,0 2 -3 -5 60,802 0,4 0,5
3 -4 -4 57,975 0,0 0,0 3 -2 5 60,802 0,7 0,8
4 -3 4 57,975 0,0 0,0 1 -3 -5 60,802 5,0 5,9
4 -1 -4 57,975 0,0 0,0 3 -1 5 60,802 0,7 0,8
1 3 -4 57,975 0,0 0,0 1 2 5 60,802 0,3 0,3
3 1 -4 57,975 0,0 0,0 2 1 5 60,802 2,5 2,9
1 -4 -4 57,975 0,0 0,0 3 -6 2 60,859 0,0 0,0
4 -1 4 57,975 0,0 0,0 6 -3 -2 60,859 0,0 0,0
1 3 4 57,975 0,0 0,0 3 -6 -2 60,859 0,0 0,0
3 1 4 57,975 0,0 0,0 6 -3 2 60,859 0,0 0,0
5 -5 -2 58,649 0,0 0,0 3 3 -2 60,859 0,0 0,0
5 -5 2 58,649 0,0 0,0 3 3 2 60,859 0,0 0,0
0 5 -2 58,649 0,0 0,0 5 -6 0 61,078 0,0 0,0
5 0 -2 58,649 0,0 0,0 6 -5 0 61,078 0,0 0,0
0 5 2 58,649 0,0 0,0 1 -6 0 61,078 0,0 0,0
5 0 2 58,649 0,0 0,0 6 -1 0 61,078 0,0 0,0
4 -6 1 58,817 0,3 0,1 1 5 0 61,078 0,0 0,0
6 -4 -1 58,817 1,8 0,5 5 1 0 61,078 0,0 0,0
4 -6 -1 58,817 5,3 1,5 4 -4 -4 61,294 0,0 0,0
6 -4 1 58,817 0,7 0,2 4 -4 4 61,294 0,0 0,0
2 -6 1 58,817 5,6 1,5 0 4 -4 61,294 0,0 0,0
6 -2 -1 58,817 1,8 0,5 4 0 -4 61,294 0,0 0,0
2 -6 -1 58,817 0,5 0,1 0 4 4 61,294 0,0 0,0
6 -2 1 58,817 0,7 0,2 4 0 4 61,294 0,0 0,0
2 4 -1 58,817 0,5 0,1 4 -6 2 61,946 0,0 0,0
4 2 -1 58,817 5,3 1,5 6 -4 -2 61,946 0,0 0,0
2 4 1 58,817 5,6 1,5 4 -6 -2 61,946 0,0 0,0
4 2 1 58,817 0,3 0,1 6 -4 2 61,946 0,0 0,0
4 -5 -3 59,483 0,1 0,1 2 -6 2 61,946 0,0 0,0
4 -5 3 59,483 0,5 0,4 6 -2 -2 61,946 0,0 0,0
5 -4 -3 59,483 1,4 1,1 2 -6 -2 61,946 0,0 0,0
5 -4 3 59,483 0,0 0,0 6 -2 2 61,946 0,0 0,0
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1 -5 3 59,483 1,3 1,0 2 4 -2 61,946 0,0 0,0
5 -1 -3 59,483 1,4 1,1 4 2 -2 61,946 0,0 0,0
1 4 -3 59,483 0,1 0,1 2 4 2 61,946 0,0 0,0
4 1 -3 59,483 0,1 0,1 4 2 2 61,946 0,0 0,0
1 -5 -3 59,483 0,1 0,1 5 -6 1 62,109 2,5 0,0
5 -1 3 59,483 0,0 0,0 6 -5 -1 62,109 1,6 0,0
1 4 3 59,483 1,3 1,0 5 -6 -1 62,109 0,3 0,0
6 -5 1 62,109 0,8 0,0 0 1 -6 65,561 0,0 0,0
1 -6 1 62,109 0,4 0,0 1 0 -6 65,561 0,0 0,0
6 -1 -1 62,109 1,6 0,0 1 -1 -6 65,561 0,0 0,0
1 -6 -1 62,109 5,4 0,0 1 -1 6 65,561 0,0 0,0
6 -1 1 62,109 0,8 0,0 0 1 6 65,561 0,0 0,0
1 5 -1 62,109 5,4 0,0 1 0 6 65,561 0,0 0,0
5 1 -1 62,109 0,3 0,0 3 -6 3 65,930 0,4 0,4
1 5 1 62,109 0,4 0,0 6 -3 -3 65,930 0,5 0,6
5 1 1 62,109 2,5 0,0 3 -6 -3 65,930 0,6 0,7
0 3 -5 62,966 0,5 0,0 6 -3 3 65,930 0,0 0,0
3 -3 -5 62,966 0,7 0,0 3 3 -3 65,931 0,6 0,7
3 -3 5 62,966 0,2 0,0 3 3 3 65,931 0,4 0,4
3 0 -5 62,966 0,7 0,0 2 -4 5 66,138 0,6 0,5
0 3 5 62,966 0,5 0,0 4 -2 -5 66,138 1,1 1,1
3 0 5 62,966 0,2 0,0 2 2 -5 66,138 0,1 0,1
5 -5 -3 63,822 4,4 11,4 2 -4 -5 66,138 0,1 0,1
5 -5 3 63,822 0,1 0,2 4 -2 5 66,138 0,0 0,0
0 5 -3 63,822 2,4 6,3 2 2 5 66,138 0,6 0,5
5 0 -3 63,822 4,4 11,4 6 -6 0 66,401 0,0 0,0
0 5 3 63,822 2,4 6,3 0 6 0 66,401 0,0 0,0
5 0 3 63,822 0,1 0,2 6 0 0 66,401 0,0 0,0
0 0 6 64,508 0,0 0,0 4 -5 4 66,607 0,0 0,0
3 -5 4 64,511 0,0 0,0 5 -4 -4 66,607 0,0 0,0
5 -3 -4 64,511 0,0 0,0 1 -5 4 66,607 0,0 0,0
2 -5 4 64,511 0,0 0,0 1 4 -4 66,607 0,0 0,0
5 -2 -4 64,511 0,0 0,0 4 -5 -4 66,607 0,0 0,0
3 -5 -4 64,511 0,0 0,0 4 1 -4 66,607 0,0 0,0
5 -3 4 64,511 0,0 0,0 5 -4 4 66,607 0,0 0,0
2 -5 -4 64,511 0,0 0,0 5 -1 -4 66,607 0,0 0,0
2 3 -4 64,511 0,0 0,0 1 -5 -4 66,607 0,0 0,0
3 2 -4 64,511 0,0 0,0 5 -1 4 66,607 0,0 0,0
5 -2 4 64,511 0,0 0,0 1 4 4 66,607 0,0 0,0
2 3 4 64,511 0,0 0,0 4 1 4 66,607 0,0 0,0
3 2 4 64,511 0,0 0,0 4 -6 3 66,972 1,9 1,9
5 -6 2 65,145 0,0 0,0 6 -4 -3 66,972 1,9 1,8
6 -5 -2 65,145 0,0 0,0 2 -6 3 66,972 0,2 0,2
5 -6 -2 65,145 0,0 0,0 4 -6 -3 66,972 0,3 0,3
6 -5 2 65,145 0,0 0,0 6 -4 3 66,972 0,1 0,1
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1 -6 2 65,145 0,0 0,0 6 -2 -3 66,972 1,9 1,8
6 -1 -2 65,145 0,0 0,0 2 -6 -3 66,972 4,2 4,2
1 5 -2 65,145 0,0 0,0 2 4 -3 66,972 4,2 4,2
5 1 -2 65,145 0,0 0,0 4 2 -3 66,972 0,3 0,3
1 -6 -2 65,145 0,0 0,0 6 -2 3 66,972 0,1 0,1
6 -1 2 65,145 0,0 0,0 2 4 3 66,972 0,2 0,2
1 5 2 65,145 0,0 0,0 4 2 3 66,972 1,9 1,9
5 1 2 65,145 0,0 0,0 3 -4 5 67,177 0,8 0,8
4 -3 -5 67,177 4,2 4,3 2 0 6 68,669 0,0 0,0
1 -4 5 67,177 0,2 0,2 5 -7 0 69,491 0,0 0,0
4 -1 -5 67,177 4,2 4,3 7 -5 0 69,491 0,0 0,0
1 3 -5 67,177 3,7 3,8 2 -7 0 69,491 0,0 0,0
3 -4 -5 67,177 2,2 2,3 7 -2 0 69,491 0,0 0,0
3 1 -5 67,177 2,2 2,3 2 5 0 69,491 0,0 0,0
4 -3 5 67,177 0,0 0,0 5 2 0 69,491 0,0 0,0
1 -4 -5 67,177 3,7 3,8 5 -6 3 70,049 0,1 0,0
4 -1 5 67,177 0,0 0,0 6 -5 -3 70,049 1,6 0,4
1 3 5 67,177 0,2 0,2 5 -6 -3 70,049 3,3 0,9
3 1 5 67,177 0,8 0,8 6 -5 3 70,049 0,2 0,1
6 -6 -1 67,387 0,3 0,4 1 -6 3 70,049 3,1 0,8
6 -6 1 67,387 0,2 0,2 6 -1 -3 70,049 1,6 0,4
0 6 -1 67,387 0,6 0,6 1 5 -3 70,049 0,3 0,1
6 0 -1 67,387 0,3 0,4 5 1 -3 70,049 3,3 0,9
0 6 1 67,387 0,6 0,6 1 -6 -3 70,049 0,3 0,1
6 0 1 67,387 0,2 0,2 6 -1 3 70,049 0,2 0,1
4 -7 0 67,438 0,0 0,0 1 5 3 70,049 3,1 0,8
7 -4 0 67,438 0,0 0,0 5 1 3 70,049 0,1 0,0
3 -7 0 67,438 0,0 0,0 0 4 -5 70,250 1,6 0,1
7 -3 0 67,438 0,0 0,0 4 -4 -5 70,250 3,6 0,3
3 4 0 67,438 0,0 0,0 4 -4 5 70,250 0,1 0,0
4 3 0 67,438 0,0 0,0 4 0 -5 70,250 3,6 0,3
1 -2 6 67,641 0,0 0,0 0 4 5 70,250 1,6 0,1
1 1 -6 67,641 0,0 0,0 4 0 5 70,250 0,1 0,0
2 -1 -6 67,641 0,0 0,0 6 -6 -2 70,303 0,0 0,0
1 -2 -6 67,641 0,0 0,0 6 -6 2 70,303 0,0 0,0
2 -1 6 67,641 0,0 0,0 0 6 -2 70,303 0,0 0,0
1 1 6 67,641 0,0 0,0 6 0 -2 70,303 0,0 0,0
3 -7 1 68,417 1,7 3,9 0 6 2 70,303 0,0 0,0
4 -7 -1 68,417 3,4 7,7 6 0 2 70,303 0,0 0,0
4 -7 1 68,417 0,2 0,4 5 -7 1 70,456 0,5 0,0
7 -4 -1 68,417 1,9 4,3 7 -5 -1 70,456 0,5 0,0
7 -4 1 68,417 0,1 0,1 5 -7 -1 70,456 0,1 0,0
7 -3 -1 68,417 1,9 4,3 7 -5 1 70,456 0,0 0,0
3 -7 -1 68,417 2,0 4,5 2 -7 -1 70,456 0,1 0,0
7 -3 1 68,417 0,1 0,1 2 -7 1 70,456 0,8 0,1
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3 4 -1 68,417 2,0 4,5 7 -2 -1 70,456 0,5 0,0
4 3 -1 68,417 3,4 7,7 7 -2 1 70,456 0,0 0,0
3 4 1 68,417 1,7 3,9 2 5 -1 70,456 0,1 0,0
4 3 1 68,417 0,2 0,4 2 5 1 70,456 0,8 0,1
0 2 -6 68,669 0,0 0,0 5 2 -1 70,456 0,1 0,0
2 0 -6 68,669 0,0 0,0 5 2 1 70,456 0,5 0,0
2 -2 -6 68,669 0,0 0,0 5 -5 -4 70,707 0,0 0,0
2 -2 6 68,669 0,0 0,0 5 -5 4 70,707 0,0 0,0
0 2 6 68,669 0,0 0,0 0 5 -4 70,707 0,0 0,0
5 0 -4 70,707 0,0 0,0 7 -5 -2 73,317 0,0 0,0
0 5 4 70,707 0,0 0,0 5 -7 -2 73,317 0,0 0,0
5 0 4 70,707 0,0 0,0 7 -5 2 73,317 0,0 0,0
4 -7 2 71,314 0,0 0,0 2 -7 2 73,317 0,0 0,0
7 -4 -2 71,314 0,0 0,0 7 -2 -2 73,317 0,0 0,0
3 -7 2 71,314 0,0 0,0 2 -7 -2 73,317 0,0 0,0
7 -3 -2 71,314 0,0 0,0 7 -2 2 73,317 0,0 0,0
4 -7 -2 71,314 0,0 0,0 2 5 -2 73,317 0,0 0,0
7 -4 2 71,314 0,0 0,0 5 2 -2 73,317 0,0 0,0
3 -7 -2 71,314 0,0 0,0 2 5 2 73,317 0,0 0,0
7 -3 2 71,314 0,0 0,0 5 2 2 73,317 0,0 0,0
3 4 -2 71,314 0,0 0,0 6 -7 0 73,517 0,0 0,0
4 3 -2 71,314 0,0 0,0 7 -6 0 73,517 0,0 0,0
3 4 2 71,314 0,0 0,0 1 -7 0 73,517 0,0 0,0
4 3 2 71,314 0,0 0,0 7 -1 0 73,517 0,0 0,0
1 -3 6 71,713 0,0 0,0 1 6 0 73,517 0,0 0,0
1 2 -6 71,713 0,0 0,0 6 1 0 73,517 0,0 0,0
2 -3 6 71,713 0,0 0,0 0 3 -6 73,712 0,0 0,0
2 1 -6 71,713 0,0 0,0 3 -3 -6 73,712 0,0 0,0
3 -2 -6 71,713 0,0 0,0 3 -3 6 73,712 0,0 0,0
3 -1 -6 71,713 0,0 0,0 3 0 -6 73,712 0,0 0,0
2 -3 -6 71,713 0,0 0,0 0 3 6 73,712 0,0 0,0
3 -2 6 71,713 0,0 0,0 3 0 6 73,712 0,0 0,0
1 -3 -6 71,713 0,0 0,0 4 -6 4 73,714 0,0 0,0
3 -1 6 71,713 0,0 0,0 6 -4 -4 73,714 0,0 0,0
1 2 6 71,713 0,0 0,0 2 -6 4 73,714 0,0 0,0
2 1 6 71,713 0,0 0,0 6 -2 -4 73,714 0,0 0,0
3 -6 4 72,717 0,0 0,0 4 -6 -4 73,714 0,0 0,0
6 -3 -4 72,717 0,0 0,0 6 -4 4 73,714 0,0 0,0
3 -6 -4 72,717 0,0 0,0 2 4 -4 73,714 0,0 0,0
6 -3 4 72,717 0,0 0,0 4 2 -4 73,714 0,0 0,0
3 3 -4 72,717 0,0 0,0 2 -6 -4 73,714 0,0 0,0
3 3 4 72,717 0,0 0,0 6 -2 4 73,714 0,0 0,0
3 -5 5 73,265 0,7 0,7 2 4 4 73,714 0,0 0,0
5 -3 -5 73,265 0,2 0,2 4 2 4 73,714 0,0 0,0
2 -5 5 73,265 1,9 1,8 6 -7 -1 74,460 1,1 1,6
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5 -2 -5 73,265 0,2 0,2 6 -7 1 74,460 0,8 1,1
2 3 -5 73,265 0,2 0,2 7 -6 -1 74,460 1,7 2,4
3 -5 -5 73,265 1,7 1,6 7 -6 1 74,460 0,1 0,1
3 2 -5 73,265 1,7 1,6 1 -7 1 74,460 0,2 0,3
5 -3 5 73,265 0,2 0,2 7 -1 -1 74,460 1,7 2,4
2 -5 -5 73,265 0,2 0,2 1 -7 -1 74,460 3,0 4,3
5 -2 5 73,265 0,2 0,2 7 -1 1 74,460 0,1 0,1
2 3 5 73,265 1,9 1,8 1 6 -1 74,460 3,0 4,3
3 2 5 73,265 0,7 0,7 6 1 -1 74,460 1,1 1,6
5 -7 2 73,317 0,0 0,0 1 6 1 74,460 0,2 0,3
6 1 1 74,460 0,8 1,1 6 -1 4 76,676 0,0 0,0
6 -6 -3 75,053 0,3 0,3 1 5 4 76,676 0,0 0,0
6 -6 3 75,053 0,1 0,1 5 1 4 76,676 0,0 0,0
0 6 -3 75,053 0,4 0,4 0 0 7 77,016 0,2 0,2
6 0 -3 75,053 0,3 0,3 6 -7 2 77,265 0,0 0,0
0 6 3 75,053 0,4 0,4 7 -6 -2 77,265 0,0 0,0
6 0 3 75,053 0,1 0,1 6 -7 -2 77,265 0,0 0,0
1 -5 5 75,249 0,0 0,0 7 -6 2 77,265 0,0 0,0
4 -5 -5 75,249 0,7 0,7 1 -7 2 77,265 0,0 0,0
4 -5 5 75,249 0,0 0,0 7 -1 -2 77,265 0,0 0,0
5 -4 -5 75,249 0,1 0,0 1 6 -2 77,265 0,0 0,0
5 -4 5 75,249 0,1 0,1 6 1 -2 77,265 0,0 0,0
5 -1 -5 75,249 0,1 0,0 1 -7 -2 77,265 0,0 0,0
1 4 -5 75,249 0,7 0,6 7 -1 2 77,265 0,0 0,0
4 1 -5 75,249 0,7 0,7 1 6 2 77,265 0,0 0,0
1 -5 -5 75,249 0,7 0,6 6 1 2 77,265 0,0 0,0
5 -1 5 75,249 0,1 0,1 1 -4 6 77,653 0,0 0,0
1 4 5 75,249 0,0 0,0 3 -4 6 77,653 0,0 0,0
4 1 5 75,249 0,0 0,0 4 -3 -6 77,653 0,0 0,0
3 -7 3 76,038 1,0 1,1 4 -1 -6 77,653 0,0 0,0
4 -7 3 76,038 1,5 1,6 1 3 -6 77,653 0,0 0,0
7 -4 -3 76,038 0,2 0,2 3 -4 -6 77,653 0,0 0,0
7 -3 -3 76,038 0,2 0,2 3 1 -6 77,653 0,0 0,0
4 -7 -3 76,038 0,2 0,2 4 -3 6 77,653 0,0 0,0
7 -4 3 76,038 0,1 0,1 1 -4 -6 77,653 0,0 0,0
3 -7 -3 76,038 1,5 1,6 4 -1 6 77,653 0,0 0,0
7 -3 3 76,038 0,1 0,1 1 3 6 77,653 0,0 0,0
3 4 -3 76,038 1,5 1,6 3 1 6 77,653 0,0 0,0
4 3 -3 76,038 0,2 0,2 0 1 -7 77,993 0,9 1,1
3 4 3 76,038 1,0 1,1 1 -1 -7 77,993 0,1 0,2
4 3 3 76,038 1,5 1,6 1 -1 7 77,993 1,4 1,6
2 -4 6 76,674 0,0 0,0 1 0 -7 77,993 0,1 0,2
4 -2 -6 76,674 0,0 0,0 0 1 7 77,993 0,9 1,1
2 2 -6 76,674 0,0 0,0 1 0 7 77,993 1,4 1,6
2 -4 -6 76,674 0,0 0,0 5 -7 3 77,997 0,0 0,0
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4 -2 6 76,674 0,0 0,0 7 -5 -3 77,997 0,0 0,0
2 2 6 76,674 0,0 0,0 5 -7 -3 77,997 0,6 0,7
5 -6 4 76,676 0,0 0,0 7 -5 3 77,997 0,0 0,1
6 -5 -4 76,676 0,0 0,0 2 -7 3 77,997 0,0 0,0
5 -6 -4 76,676 0,0 0,0 7 -2 -3 77,997 0,0 0,0
6 -5 4 76,676 0,0 0,0 2 -7 -3 77,997 0,6 0,7
1 -6 4 76,676 0,0 0,0 2 5 -3 77,997 0,6 0,7
6 -1 -4 76,676 0,0 0,0 5 2 -3 77,997 0,6 0,7
1 5 -4 76,676 0,0 0,0 7 -2 3 77,997 0,0 0,1
5 1 -4 76,676 0,0 0,0 2 5 3 77,997 0,0 0,0
1 -6 -4 76,676 0,0 0,0 5 2 3 77,997 0,0 0,0
4 -8 0 78,437 0,0 0,0 3 5 1 80,331 1,1 0,9
8 -4 0 78,437 0,0 0,0 5 3 1 80,331 1,5 1,3
4 4 0 78,437 0,0 0,0 4 -4 -6 80,569 0,0 0,0
5 -5 -5 79,164 0,2 0,4 4 -4 6 80,569 0,0 0,0
5 -5 5 79,164 0,4 1,0 0 4 -6 80,569 0,0 0,0
0 5 -5 79,164 1,1 2,6 4 0 -6 80,569 0,0 0,0
5 0 -5 79,164 0,2 0,4 0 4 6 80,569 0,0 0,0
0 5 5 79,164 1,1 2,6 4 0 6 80,569 0,0 0,0
5 0 5 79,164 0,4 1,0 0 2 -7 80,906 0,9 0,7
4 -8 1 79,361 0,0 0,1 2 0 -7 80,906 2,0 1,6
8 -4 -1 79,361 0,0 0,0 2 -2 -7 80,906 2,0 1,6
4 -8 -1 79,361 0,5 1,2 2 -2 7 80,906 0,1 0,1
8 -4 1 79,361 0,1 0,3 0 2 7 80,906 0,9 0,7
4 4 -1 79,361 0,5 1,2 2 0 7 80,906 0,1 0,1
4 4 1 79,361 0,0 0,1 3 -6 5 81,102 0,2 0,1
7 -7 0 79,410 0,0 0,0 6 -3 -5 81,102 0,3 0,2
5 -8 0 79,410 0,0 0,0 3 -6 -5 81,102 0,3 0,3
8 -5 0 79,410 0,0 0,0 3 3 -5 81,102 0,3 0,3
3 -8 0 79,410 0,0 0,0 6 -3 5 81,102 0,0 0,0
8 -3 0 79,410 0,0 0,0 3 3 5 81,102 0,2 0,1
0 7 0 79,410 0,0 0,0 6 -6 -4 81,537 0,0 0,0
7 0 0 79,410 0,0 0,0 6 -6 4 81,537 0,0 0,0
3 5 0 79,410 0,0 0,0 0 6 -4 81,537 0,0 0,0
5 3 0 79,410 0,0 0,0 6 0 -4 81,537 0,0 0,0
1 -2 7 79,938 0,3 0,4 0 6 4 81,537 0,0 0,0
1 1 -7 79,938 0,0 0,0 6 0 4 81,537 0,0 0,0
2 -1 -7 79,938 0,5 0,6 6 -7 -3 81,875 1,0 1,1
1 -2 -7 79,938 0,0 0,0 6 -7 3 81,875 0,4 0,4
2 -1 7 79,938 0,0 0,0 7 -6 -3 81,875 0,1 0,1
1 1 7 79,938 0,3 0,4 7 -6 3 81,875 0,3 0,3
7 -7 -1 80,331 1,4 1,2 1 -7 3 81,875 1,9 2,0
7 -7 1 80,331 0,1 0,1 7 -1 -3 81,875 0,1 0,1
5 -8 1 80,331 1,5 1,3 1 6 -3 81,875 0,2 0,2
8 -5 -1 80,331 0,1 0,1 6 1 -3 81,875 1,0 1,1
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5 -8 -1 80,331 0,1 0,1 5 -8 -2 83,079 0,0 0,0
8 -5 1 80,331 0,5 0,4 8 -5 2 83,079 0,0 0,0
3 -8 1 80,331 1,1 0,9 3 -8 2 83,079 0,0 0,0
8 -3 -1 80,331 0,1 0,1 8 -3 -2 83,079 0,0 0,0
3 -8 -1 80,331 1,2 1,0 3 -8 -2 83,079 0,0 0,0
8 -3 1 80,331 0,5 0,4 8 -3 2 83,079 0,0 0,0
0 7 -1 80,331 1,2 1,0 0 7 -2 83,079 0,0 0,0
7 0 -1 80,331 1,4 1,2 7 0 -2 83,079 0,0 0,0
0 7 1 80,331 1,2 1,0 3 5 -2 83,079 0,0 0,0
7 0 1 80,331 0,1 0,1 5 3 -2 83,079 0,0 0,0
3 5 -1 80,331 1,2 1,0 0 7 2 83,079 0,0 0,0
5 3 -1 80,331 0,1 0,1 7 0 2 83,079 0,0 0,0
2 -6 -5 82,067 0,1 0,2 4 2 -5 82,067 2,1 2,2
6 -2 5 82,067 0,0 0,0 6 -8 1 83,224 0,4 0,0
2 4 5 82,067 1,4 1,5 8 -6 -1 83,224 0,0 0,0
4 2 5 82,067 0,1 0,1 6 -8 -1 83,224 0,5 0,0
4 -8 2 82,117 0,0 0,0 8 -6 1 83,224 0,4 0,0
8 -4 -2 82,117 0,0 0,0 2 -8 1 83,224 1,2 0,0
4 -8 -2 82,117 0,0 0,0 8 -2 -1 83,224 0,0 0,0
8 -4 2 82,117 0,0 0,0 2 -8 -1 83,224 0,1 0,0
4 4 -2 82,117 0,0 0,0 8 -2 1 83,224 0,4 0,0
4 4 2 82,117 0,0 0,0 2 6 -1 83,224 0,1 0,0
6 -8 0 82,310 0,0 0,0 6 2 -1 83,224 0,5 0,0
8 -6 0 82,310 0,0 0,0 2 6 1 83,224 1,2 0,0
2 -8 0 82,310 0,0 0,0 6 2 1 83,224 0,4 0,0
8 -2 0 82,310 0,0 0,0 3 -5 6 83,461 0,0 0,0
2 6 0 82,310 0,0 0,0 5 -3 -6 83,461 0,0 0,0
6 2 0 82,310 0,0 0,0 2 -5 6 83,461 0,0 0,0
4 -7 4 82,501 0,0 0,0 5 -2 -6 83,461 0,0 0,0
7 -4 -4 82,501 0,0 0,0 2 3 -6 83,461 0,0 0,0
3 -7 4 82,501 0,0 0,0 3 2 -6 83,461 0,0 0,0
7 -3 -4 82,501 0,0 0,0 3 -5 -6 83,461 0,0 0,0
4 -7 -4 82,501 0,0 0,0 5 -3 6 83,461 0,0 0,0
7 -4 4 82,501 0,0 0,0 2 -5 -6 83,461 0,0 0,0
3 -7 -4 82,501 0,0 0,0 5 -2 6 83,461 0,0 0,0
7 -3 4 82,501 0,0 0,0 2 3 6 83,461 0,0 0,0
3 4 -4 82,501 0,0 0,0 3 2 6 83,461 0,0 0,0
4 3 -4 82,501 0,0 0,0
3 4 4 82,501 0,0 0,0
4 3 4 82,501 0,0 0,0
7 -7 -2 83,079 0,0 0,0
7 -7 2 83,079 0,0 0,0
5 -8 2 83,079 0,0 0,0
8 -5 -2 83,079 0,0 0,0
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Tabelle A16:Na6MnSe4, Gemessene und beobachtete Reflexintensitäten der Neutronen-
beugungsmessung bei 1,7 K
h k l 2q Icalc Iobs
1 0 0 17,206    42,1    28,9
1 0 1 26,082   103,0    98,2
1 1 0 30,033   296,3   338,8
2 0 0 34,816   267,3   282,1
0 0 2 39,496   576,4   626,2
2 0 1 40,190  2254,1  2205,0
Tabelle A17:Na6MnSe4, Gemessene und beobachtete Reflexintensitäten der Neutronen-
beugungsmessung bei 1,7 K und 50 kOe (ferromagnetische Phase)
A.) kristallographische Zelle
h k l 2q Icalc Iobs
1 0 0 17,235    33,8    34,6
1 0 1 26,125    86,6    85,7
1 1 0 30,084   251,2   258,9
2 0 0 34,877   228,6   249,1
0 0 2 39,561   497,7   563,5
2 0 1 40,260  1949,2  1895,5
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B.) magnetische Zelle
h k l         2q Icalc           Iobs
1 -1 0 17,235 191,1 195,7
0 1 0 17,235 191,1 195,7
1 0 0 17,235 227,8 233,3
0 0 1 19,483 0,0 0,0
0 1 -1 26,125 229,9 227,6
1 0 -1 26,125 152,9 151,3
1 -1 -1 26,125 37,1 36,7
1 -1 1 26,125 229,9 227,6
0 1 1 26,125 37,1 36,7
1 0 1 26,125 152,9 151,3
1 -2 0 30,084 205,4 211,6
2 -1 0 30,084 247,6 255,1
1 1 0 30,084 247,6 255,1
2 -2 0 34,877 38,2 41,7
0 2 0 34,877 38,2 41,7
2 0 0 34,877 45,6 49,7
1 -2 1 36,097 0,0 0,0
2 -1 -1 36,097 0,0 0,0
1 -2 -1 36,097 0,0 0,0
1 1 -1 36,097 0,0 0,0
2 -1 1 36,097 0,0 0,0
1 1 1 36,097 0,0 0,0
0 0 2 39,561 28,4 32,2
2 -2 -1 40,260 36,3 35,3
2 -2 1 40,260 94,0 91,4
0 2 -1 40,260 94,0 91,4
2 0 -1 40,260 76,7 74,6
0 2 1 40,260 36,3 35,3
2 0 1 40,260 76,7 74,6
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Tabelle A18:Na6MnS4, Gemessene Suszeptibilitätswerte bei 50 Oe - 50 kOe
T H cg•106 cmol 1/cmol T H cg•106 cmol 1/cmol
(K) (Oe) (cm3g-1) (cm3mol-1) (molcm -3) (K) (Oe) (cm3g-1) (cm3mol-1) (molcm -3)
1,8 50 2093,0 0,672 1,488 4 100 1932,8 0,621 1,611
2 50 2132,8 0,685 1,460 4,5 100 1717,3 0,551 1,813
2,5 50 2112,6 0,678 1,474 5 100 1611,0 0,517 1,933
3 50 2036,7 0,654 1,529 5,5 100 1511,9 0,486 2,060
3,5 50 1892,4 0,608 1,646 6 100 1423,1 0,457 2,188
4 50 1696,7 0,545 1,835 6,5 100 1343,7 0,432 2,317
4,5 50 1532,6 0,492 2,032 7 100 1272,0 0,408 2,448
5 50 1435,1 0,461 2,170 7,5 100 1207,0 0,388 2,580
5,5 50 1346,0 0,432 2,313 8 100 1146,8 0,368 2,715
6 50 1266,6 0,407 2,459 8,5 100 1097,1 0,352 2,838
6,5 50 1195,5 0,384 2,605 9 100 1047,8 0,336 2,972
7 50 1132,2 0,364 2,750 9,5 100 1002,5 0,322 3,106
7,5 50 1073,9 0,345 2,900 10 100 961,4 0,309 3,239
8 50 1019,7 0,327 3,054 9,5 100 1002,0 0,322 3,108
8,5 50 976,2 0,313 3,190 9 100 1046,7 0,336 2,975
9 50 931,8 0,299 3,342 8,5 100 1095,0 0,352 2,844
9,5 50 891,1 0,286 3,494 8 100 1148,2 0,369 2,712
10 50 854,5 0,274 3,644 7,5 100 1206,6 0,387 2,581
9,5 50 891,2 0,286 3,494 7 100 1271,7 0,408 2,449
9 50 931,5 0,299 3,343 6,5 100 1342,5 0,431 2,320
8,5 50 974,1 0,313 3,197 6 100 1421,6 0,457 2,190
8 50 1022,4 0,328 3,046 5,5 100 1511,1 0,485 2,061
7,5 50 1073,6 0,345 2,901 5 100 1612,6 0,518 1,931
7 50 1131,4 0,363 2,752 4,5 100 1719,0 0,552 1,811
6,5 50 1195,2 0,384 2,605 4 100 1838,5 0,590 1,694
6 50 1266,0 0,407 2,460 3,5 100 1943,8 0,624 1,602
5,5 50 1347,3 0,433 2,311 3 100 2041,9 0,656 1,525
5 50 1437,4 0,462 2,166 2,5 100 2144,7 0,689 1,452
4,5 50 1532,7 0,492 2,032 2 100 2267,8 0,728 1,373
4 50 1639,9 0,527 1,899 1,8 100 2339,6 0,751 1,331
3,5 50 1738,9 0,558 1,791 1,8 200 2385,9 0,766 1,305
3 50 1830,8 0,588 1,701 2 200 2441,0 0,784 1,276
2,5 50 1924,2 0,618 1,618 2,5 200 2438,7 0,783 1,277
2 50 2038,1 0,655 1,528 3 200 2380,8 0,765 1,308
1,8 50 2102,9 0,675 1,481 3,5 200 2256,0 0,724 1,380
1,8 100 2282,7 0,733 1,364 4 200 2056,0 0,660 1,515
2 100 2332,9 0,749 1,335 4,5 200 1814,6 0,583 1,716
2,5 100 2325,9 0,747 1,339 5 200 1703,6 0,547 1,828
3 100 2263,1 0,727 1,376 5,5 200 1596,3 0,513 1,951
3,5 100 2132,6 0,685 1,460 6 200 1503,1 0,483 2,072
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6,5 200 1419,5 0,456 2,194 8,5 500 1193,5 0,383 2,609
7 200 1344,6 0,432 2,316 8 500 1251,7 0,402 2,488
7,5 200 1276,0 0,410 2,440 7,5 500 1314,7 0,422 2,368
8 200 1214,8 0,390 2,563 7 500 1385,2 0,445 2,248
8,5 200 1156,5 0,371 2,693 6,5 500 1462,6 0,470 2,129
9 200 1107,1 0,356 2,813 6 500 1548,8 0,497 2,011
9,5 200 1060,2 0,340 2,937 5,5 500 1646,1 0,529 1,892
10 200 1016,5 0,326 3,064 5 500 1756,8 0,564 1,773
9,5 200 1059,3 0,340 2,940 4,5 500 1869,5 0,600 1,666
9 200 1106,1 0,355 2,815 4 500 1999,1 0,642 1,558
8,5 200 1157,0 0,372 2,692 3,5 500 2105,9 0,676 1,479
8 200 1213,2 0,390 2,567 3 500 2210,0 0,710 1,409
7,5 200 1275,0 0,409 2,442 2,5 500 2317,4 0,744 1,344
7 200 1343,0 0,431 2,319 2 500 2447,3 0,786 1,272
6,5 200 1418,1 0,455 2,196 1,8 500 2524,5 0,811 1,234
6 200 1501,6 0,482 2,074 1,8 1000 2456,8 0,789 1,267
5,5 200 1596,4 0,513 1,951 2 1000 2515,7 0,808 1,238
5 200 1703,7 0,547 1,828 2,5 1000 2517,6 0,808 1,237
4,5 200 1821,5 0,585 1,710 3 1000 2466,5 0,792 1,262
4 200 1939,9 0,623 1,605 3,5 1000 2350,7 0,755 1,325
3,5 200 2049,2 0,658 1,520 4 1000 2160,0 0,694 1,442
3 200 2149,6 0,690 1,449 4,5 1000 1887,9 0,606 1,649
2,5 200 2255,6 0,724 1,381 5 1000 1781,1 0,572 1,748
2 200 2384,4 0,766 1,306 5,5 1000 1667,6 0,536 1,867
1,8 200 2459,9 0,790 1,266 6 1000 1570,9 0,504 1,982
1,8 500 2447,1 0,786 1,273 6,5 1000 1480,2 0,475 2,104
2 500 2505,1 0,804 1,243 7 1000 1402,8 0,450 2,220
2,5 500 2504,5 0,804 1,243 7,5 1000 1332,5 0,428 2,337
3 500 2449,4 0,787 1,271 8 1000 1267,2 0,407 2,457
3,5 500 2328,0 0,748 1,338 8,5 1000 1207,8 0,388 2,578
4 500 2131,1 0,684 1,461 9 1000 1154,3 0,371 2,698
4,5 500 1871,1 0,601 1,664 9,5 1000 1104,1 0,355 2,820
5 500 1755,4 0,564 1,774 10 1000 1058,8 0,340 2,941
5,5 500 1647,1 0,529 1,891 9,5 1000 1102,7 0,354 2,824
6 500 1550,8 0,498 2,008 9 1000 1152,3 0,370 2,702
6,5 500 1464,4 0,470 2,126 8,5 1000 1205,1 0,387 2,584
7 500 1385,9 0,445 2,247 8 1000 1263,4 0,406 2,465
7,5 500 1315,8 0,423 2,367 7,5 1000 1327,4 0,426 2,346
8 500 1253,4 0,403 2,484 7 1000 1398,6 0,449 2,226
8,5 500 1192,9 0,383 2,610 6,5 1000 1476,5 0,474 2,109
9 500 1142,7 0,367 2,725 6 1000 1563,6 0,502 1,992
9,5 500 1093,5 0,351 2,848 5,5 1000 1661,9 0,534 1,874
10 500 1048,6 0,337 2,970 5 1000 1773,3 0,569 1,756
9,5 500 1092,7 0,351 2,850 4,5 1000 1885,8 0,606 1,651
9 500 1141,7 0,367 2,727 4 1000 2017,3 0,648 1,544
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3,5 1000 2124,8 0,682 1,466 4 10000 2144,5 0,689 1,452
3 1000 2226,9 0,715 1,398 4,5 10000 1878,5 0,603 1,658
2,5 1000 2332,2 0,749 1,335 5 10000 1767,5 0,568 1,762
2 1000 2461,5 0,790 1,265 5,5 10000 1650,5 0,530 1,887
1,8 1000 2538,7 0,815 1,227 6 10000 1555,1 0,499 2,002
1,8 5000 2421,0 0,777 1,287 6,5 10000 1469,9 0,472 2,118
2 5000 2484,3 0,798 1,253 7 10000 1392,9 0,447 2,236
2,5 5000 2490,9 0,800 1,250 7,5 10000 1322,8 0,425 2,354
3 5000 2447,8 0,786 1,272 8 10000 1260,7 0,405 2,470
3,5 5000 2346,9 0,754 1,327 8,5 10000 1200,3 0,385 2,594
4 5000 2178,2 0,699 1,430 9 10000 1150,2 0,369 2,707
4,5 5000 1887,4 0,606 1,650 9,5 10000 1101,2 0,354 2,828
5 5000 1773,4 0,570 1,756 10 10000 1056,3 0,339 2,948
5,5 5000 1660,5 0,533 1,875 9,5 10000 1100,2 0,353 2,830
6 5000 1564,0 0,502 1,991 9 10000 1148,6 0,369 2,711
6,5 5000 1477,1 0,474 2,108 8,5 10000 1200,7 0,386 2,593
7 5000 1398,3 0,449 2,227 8 10000 1258,8 0,404 2,474
7,5 5000 1327,9 0,426 2,345 7,5 10000 1321,7 0,424 2,356
8 5000 1265,1 0,406 2,461 7 10000 1391,6 0,447 2,238
8,5 5000 1204,1 0,387 2,586 6,5 10000 1468,3 0,472 2,121
9 5000 1153,5 0,370 2,700 6 10000 1554,3 0,499 2,003
9,5 5000 1103,8 0,354 2,821 5,5 10000 1651,4 0,530 1,886
10 5000 1058,9 0,340 2,941 5 10000 1758,5 0,565 1,771
9,5 5000 1102,8 0,354 2,824 4,5 10000 1873,0 0,601 1,663
9 5000 1152,5 0,370 2,702 4 10000 1993,7 0,640 1,562
8,5 5000 1204,8 0,387 2,585 3,5 10000 2085,3 0,670 1,493
8 5000 1263,3 0,406 2,465 3 10000 2177,7 0,699 1,430
7,5 5000 1326,8 0,426 2,347 2,5 10000 2279,4 0,732 1,366
7 5000 1397,8 0,449 2,228 2 10000 2414,1 0,775 1,290
6,5 5000 1475,5 0,474 2,110 1,8 10000 2502,6 0,804 1,244
6 5000 1562,1 0,502 1,993 1,8 20000 2321,2 0,745 1,342
5,5 5000 1660,3 0,533 1,876 2 20000 2411,9 0,775 1,291
5 5000 1771,0 0,569 1,758 2,5 20000 2412,0 0,775 1,291
4,5 5000 1889,8 0,607 1,648 3 20000 2347,2 0,754 1,327
4 5000 2010,3 0,646 1,549 3,5 20000 2217,6 0,712 1,404
3,5 5000 2109,2 0,677 1,476 4 20000 2036,2 0,654 1,529
3 5000 2203,4 0,708 1,413 4,5 20000 1815,9 0,583 1,715
2,5 5000 2304,5 0,740 1,351 5 20000 1712,2 0,550 1,819
2 5000 2431,2 0,781 1,281 5,5 20000 1608,5 0,517 1,936
1,8 5000 2508,6 0,806 1,241 6 20000 1517,8 0,487 2,052
1,8 10000 2344,9 0,753 1,328 6,5 20000 1441,0 0,462 2,162
2 10000 2425,4 0,779 1,284 7 20000 1362,3 0,437 2,286
2,5 10000 2441,2 0,784 1,276 7,5 20000 1297,5 0,417 2,400
3 10000 2400,9 0,771 1,297 8 20000 1237,9 0,398 2,516
3,5 10000 2302,2 0,739 1,353 8,5 20000 1182,2 0,380 2,634
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9 20000 1134,2 0,364 2,745 6 30000 1435,8 0,461 2,169
9,5 20000 1086,3 0,349 2,867 5,5 30000 1513,5 0,486 2,057
10 20000 1043,5 0,335 2,984 5 30000 1591,3 0,511 1,957
9,5 20000 1086,3 0,349 2,867 4,5 30000 1669,0 0,536 1,866
9 20000 1132,9 0,364 2,749 4 30000 1772,7 0,569 1,757
8,5 20000 1182,2 0,380 2,634 3,5 30000 1833,2 0,589 1,699
8 20000 1236,6 0,397 2,518 3 30000 1910,9 0,614 1,630
7,5 20000 1296,2 0,416 2,402 2,5 30000 1988,7 0,639 1,566
7 20000 1362,3 0,437 2,286 2 30000 2092,3 0,672 1,488
6,5 20000 1441,0 0,462 2,162 1,8 30000 2161,4 0,694 1,441
6 20000 1517,8 0,487 2,052 1,8 40000 1751,1 0,562 1,778
5,5 20000 1608,5 0,517 1,936 2 40000 1796,4 0,577 1,733
5 20000 1712,2 0,550 1,819 2,5 40000 1802,9 0,579 1,727
4,5 20000 1802,9 0,579 1,727 3 40000 1783,5 0,573 1,746
4 20000 1932,5 0,621 1,611 3,5 40000 1731,7 0,556 1,798
3,5 20000 2010,2 0,646 1,549 4 40000 1660,4 0,533 1,875
3 20000 2126,9 0,683 1,464 4,5 40000 1530,8 0,492 2,034
2,5 20000 2230,5 0,716 1,396 5 40000 1472,5 0,473 2,115
2 20000 2386,0 0,766 1,305 5,5 40000 1401,2 0,450 2,222
1,8 20000 2489,7 0,800 1,251 6 40000 1336,4 0,429 2,330
1,8 30000 2040,5 0,655 1,526 6,5 40000 1278,1 0,410 2,436
2 30000 2101,0 0,675 1,482 7 40000 1226,3 0,394 2,539
2,5 30000 2109,6 0,677 1,476 7,5 40000 1174,4 0,377 2,651
3 30000 2075,1 0,666 1,501 8 40000 1129,1 0,363 2,758
3,5 30000 1997,3 0,641 1,559 8,5 40000 1090,2 0,350 2,856
4 30000 1876,4 0,603 1,660 9 40000 1051,3 0,338 2,962
4,5 30000 1686,3 0,542 1,847 9,5 40000 1012,5 0,325 3,076
5 30000 1608,6 0,517 1,936 10 40000 973,6 0,313 3,198
5,5 30000 1513,5 0,486 2,057 9,5 40000 1012,5 0,325 3,076
6 30000 1435,8 0,461 2,169 9 40000 1051,3 0,338 2,962
6,5 30000 1366,7 0,439 2,279 8,5 40000 1090,2 0,350 2,856
7 30000 1306,2 0,419 2,384 8 40000 1129,1 0,363 2,758
7,5 30000 1245,7 0,400 2,500 7,5 40000 1174,4 0,377 2,651
8 30000 1193,9 0,383 2,608 7 40000 1226,3 0,394 2,539
8,5 30000 1142,0 0,367 2,727 6,5 40000 1278,1 0,410 2,436
9 30000 1098,8 0,353 2,834 6 40000 1336,4 0,429 2,330
9,5 30000 1055,6 0,339 2,950 5,5 40000 1394,7 0,448 2,233
10 30000 1012,4 0,325 3,076 5 40000 1453,1 0,467 2,143
9,5 30000 1055,6 0,339 2,950 4,5 40000 1511,4 0,485 2,060
9 30000 1098,8 0,353 2,834 4 40000 1589,1 0,510 1,960
8,5 30000 1142,0 0,367 2,727 3,5 40000 1628,0 0,523 1,913
8 30000 1193,9 0,383 2,608 3 40000 1679,8 0,539 1,854
7,5 30000 1245,7 0,400 2,500 2,5 40000 1725,2 0,554 1,805
7 30000 1306,2 0,419 2,384 2 40000 1789,9 0,575 1,740
6,5 30000 1366,7 0,439 2,279 1,8 40000 1828,8 0,587 1,703
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1,8 50000 1510,0 0,485 2,062
2 50000 1536,0 0,493 2,027
2,5 50000 1541,2 0,495 2,021
3 50000 1525,6 0,490 2,041
3,5 50000 1494,5 0,480 2,084
4 50000 1447,9 0,465 2,151
4,5 50000 1364,9 0,438 2,281
5 50000 1323,5 0,425 2,353
5,5 50000 1271,6 0,408 2,449
6 50000 1225,0 0,393 2,542
6,5 50000 1178,3 0,378 2,643
7 50000 1136,9 0,365 2,739
7,5 50000 1100,6 0,353 2,829
8 50000 1059,1 0,340 2,940
8,5 50000 1028,0 0,330 3,029
9 50000 991,7 0,318 3,140
9,5 50000 960,6 0,308 3,242
10 50000 929,5 0,299 3,350
9,5 50000 960,6 0,308 3,242
9 50000 991,7 0,318 3,140
8,5 50000 1028,0 0,330 3,029
8 50000 1064,3 0,342 2,926
7,5 50000 1100,6 0,353 2,829
7 50000 1136,9 0,365 2,739
6,5 50000 1178,3 0,378 2,643
6 50000 1225,0 0,393 2,542
5,5 50000 1266,4 0,407 2,459
2 50000 1530,8 0,492 2,034
1,8 50000 1556,7 0,500 2,000
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Tabelle A19:Na6MnSe4, Gemessene Suszeptibilitätswerte bei 50 Oe - 50 kOe
T H cg•106 cmol 1/cmol T H cg•106 cmol 1/cmol
(K) (Oe) (cm3g-1) (cm3mol-1) (molcm -3) (K) (Oe) (cm3g-1) (cm3mol-1) (molcm -3)
1,8 50 1048,8 0,534 1,87 3,5 100 1098,0 0,559 1,79
2 50 1077,2 0,548 1,82 4 100 1006,6 0,512 1,95
2,5 50 1071,8 0,546 1,83 4,5 100 919,8 0,468 2,14
3 50 1041,4 0,530 1,89 5 100 869,6 0,443 2,26
3,5 50 984,1 0,501 2,00 5,5 100 820,0 0,417 2,40
4 50 901,9 0,459 2,18 6 100 777,8 0,396 2,53
4,5 50 805,4 0,410 2,44 6,5 100 738,0 0,376 2,66
5 50 758,7 0,386 2,59 7 100 702,2 0,357 2,80
5,5 50 716,3 0,365 2,74 7,5 100 669,3 0,341 2,94
6 50 677,7 0,345 2,90 8 100 639,1 0,325 3,07
6,5 50 643,2 0,327 3,05 8,5 100 613,1 0,312 3,20
7 50 611,5 0,311 3,21 9 100 587,8 0,299 3,34
7,5 50 581,0 0,296 3,38 9,5 100 563,9 0,287 3,48
8 50 555,1 0,283 3,54 10 100 542,2 0,276 3,62
8,5 50 531,9 0,271 3,69 9,5 100 563,5 0,287 3,49
9 50 509,4 0,259 3,86 9 100 587,2 0,299 3,35
9,5 50 487,9 0,248 4,03 8,5 100 612,3 0,312 3,21
10 50 469,2 0,239 4,19 8 100 639,7 0,326 3,07
9,5 50 488,9 0,249 4,02 7,5 100 669,5 0,341 2,93
9 50 509,6 0,259 3,86 7 100 702,9 0,358 2,80
8,5 50 531,2 0,270 3,70 6,5 100 738,7 0,376 2,66
8 50 555,2 0,283 3,54 6 100 778,2 0,396 2,52
7,5 50 581,1 0,296 3,38 5,5 100 822,6 0,419 2,39
7 50 610,4 0,311 3,22 5 100 871,8 0,444 2,25
6,5 50 642,0 0,327 3,06 4,5 100 922,7 0,470 2,13
6 50 677,6 0,345 2,90 4 100 979,2 0,498 2,01
5,5 50 716,1 0,364 2,74 3,5 100 1023,8 0,521 1,92
5 50 760,5 0,387 2,58 3 100 1076,0 0,548 1,83
4,5 50 805,1 0,410 2,44 2,5 100 1127,8 0,574 1,74
4 50 855,6 0,436 2,30 2 100 1190,5 0,606 1,65
3,5 50 897,0 0,457 2,19 1,8 100 1223,4 0,623 1,61
3 50 944,7 0,481 2,08 1,8 200 1255,8 0,639 1,56
2,5 50 992,1 0,505 1,98 2 200 1280,5 0,652 1,53
2 50 1048,3 0,534 1,87 2,5 200 1274,8 0,649 1,54
1,8 50 1077,4 0,548 1,82 3 200 1239,0 0,631 1,59
1,8 100 1180,0 0,601 1,67 3,5 200 1169,9 0,595 1,68
2 100 1204,4 0,613 1,63 4 200 1074,1 0,547 1,83
2,5 100 1199,0 0,610 1,64 4,5 200 977,7 0,498 2,01
3 100 1165,2 0,593 1,69 5 200 924,2 0,470 2,13
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5,5 200 873,3 0,444 2,25 9,5 500 623,5 0,317 3,15
6 200 829,2 0,422 2,37 9 500 649,2 0,330 3,03
6,5 200 786,8 0,401 2,50 8,5 500 676,5 0,344 2,90
7 200 749,4 0,381 2,62 8 500 706,5 0,360 2,78
7,5 200 714,7 0,364 2,75 7,5 500 738,8 0,376 2,66
8 200 682,6 0,347 2,88 7 500 774,7 0,394 2,54
8,5 200 654,9 0,333 3,00 6,5 500 813,7 0,414 2,41
9 200 628,2 0,320 3,13 6 500 856,8 0,436 2,29
9,5 200 603,1 0,307 3,26 5,5 500 904,8 0,461 2,17
10 200 580,3 0,295 3,39 5 500 957,7 0,487 2,05
9,5 200 602,7 0,307 3,26 4,5 500 1013,0 0,516 1,94
9 200 627,3 0,319 3,13 4 500 1074,6 0,547 1,83
8,5 200 654,0 0,333 3,00 3,5 500 1123,4 0,572 1,75
8 200 683,0 0,348 2,88 3 500 1180,2 0,601 1,66
7,5 200 714,4 0,364 2,75 2,5 500 1236,2 0,629 1,59
7 200 749,3 0,381 2,62 2 500 1302,4 0,663 1,51
6,5 200 787,9 0,401 2,49 1,8 500 1338,0 0,681 1,47
6 200 829,8 0,422 2,37 1,8 1000 1308,3 0,666 1,50
5,5 200 876,8 0,446 2,24 2 1000 1339,1 0,682 1,47
5 200 928,9 0,473 2,12 2,5 1000 1333,8 0,679 1,47
4,5 200 982,0 0,500 2,00 3 1000 1294,6 0,659 1,52
4 200 1042,1 0,530 1,89 3,5 1000 1218,8 0,620 1,61
3,5 200 1091,0 0,555 1,80 4 1000 1116,7 0,568 1,76
3 200 1147,7 0,584 1,71 4,5 1000 1020,5 0,519 1,93
2,5 200 1201,8 0,612 1,63 5 1000 964,2 0,491 2,04
2 200 1267,6 0,645 1,55 5,5 1000 910,8 0,464 2,16
1,8 200 1302,2 0,663 1,51 6 1000 864,0 0,440 2,27
1,8 500 1296,8 0,660 1,52 6,5 1000 820,7 0,418 2,39
2 500 1324,1 0,674 1,48 7 1000 781,2 0,398 2,51
2,5 500 1318,6 0,671 1,49 7,5 1000 745,0 0,379 2,64
3 500 1279,4 0,651 1,54 8 1000 711,4 0,362 2,76
3,5 500 1206,2 0,614 1,63 8,5 1000 682,8 0,348 2,88
4 500 1101,1 0,560 1,78 9 1000 654,8 0,333 3,00
4,5 500 1009,5 0,514 1,95 9,5 1000 628,9 0,320 3,12
5 500 955,2 0,486 2,06 10 1000 605,0 0,308 3,25
5,5 500 902,7 0,459 2,18 9,5 1000 628,1 0,320 3,13
6 500 856,5 0,436 2,29 9 1000 654,0 0,333 3,00
6,5 500 813,4 0,414 2,42 8,5 1000 681,4 0,347 2,88
7 500 774,7 0,394 2,54 8 1000 711,5 0,362 2,76
7,5 500 738,8 0,376 2,66 7,5 1000 744,3 0,379 2,64
8 500 705,8 0,359 2,78 7 1000 780,4 0,397 2,52
8,5 500 677,2 0,345 2,90 6,5 1000 819,7 0,417 2,40
9 500 649,7 0,331 3,02 6 1000 863,0 0,439 2,28
9,5 500 623,9 0,318 3,15 5,5 1000 910,9 0,464 2,16
10 500 600,4 0,306 3,27 5 1000 964,8 0,491 2,04
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4,5 1000 1020,4 0,519 1,93 3 10000 1279,7 0,651 1,54
4 1000 1082,9 0,551 1,81 3,5 10000 1209,9 0,616 1,62
3,5 1000 1133,8 0,577 1,73 4 10000 1118,6 0,569 1,76
3 1000 1193,4 0,607 1,65 4,5 10000 1018,1 0,518 1,93
2,5 1000 1250,8 0,637 1,57 5 10000 964,3 0,491 2,04
2 1000 1318,1 0,671 1,49 5,5 10000 911,3 0,464 2,16
1,8 1000 1354,1 0,689 1,45 6 10000 865,4 0,440 2,27
1,8 5000 1312,1 0,668 1,50 6,5 10000 822,4 0,419 2,39
2 5000 1339,8 0,682 1,47 7 10000 783,2 0,399 2,51
2,5 5000 1332,9 0,678 1,47 7,5 10000 747,2 0,380 2,63
3 5000 1294,9 0,659 1,52 8 10000 713,8 0,363 2,75
3,5 5000 1222,5 0,622 1,61 8,5 10000 685,5 0,349 2,87
4 5000 1123,8 0,572 1,75 9 10000 657,5 0,335 2,99
4,5 5000 1025,4 0,522 1,92 9,5 10000 631,6 0,322 3,11
5 5000 974,8 0,496 2,02 10 10000 608,0 0,309 3,23
5,5 5000 919,6 0,468 2,14 9,5 10000 631,4 0,321 3,11
6 5000 870,7 0,443 2,26 9 10000 657,3 0,335 2,99
6,5 5000 829,0 0,422 2,37 8,5 10000 684,8 0,349 2,87
7 5000 788,9 0,402 2,49 8 10000 714,8 0,364 2,75
7,5 5000 752,0 0,383 2,61 7,5 10000 747,2 0,380 2,63
8 5000 718,3 0,366 2,74 7 10000 783,2 0,399 2,51
8,5 5000 687,3 0,350 2,86 6,5 10000 822,4 0,419 2,39
9 5000 659,4 0,336 2,98 6 10000 865,5 0,441 2,27
9,5 5000 633,3 0,322 3,10 5,5 10000 913,7 0,465 2,15
10 5000 609,4 0,310 3,22 5 10000 966,4 0,492 2,03
9,5 5000 632,7 0,322 3,11 4,5 10000 1019,2 0,519 1,93
9 5000 658,7 0,335 2,98 4 10000 1080,9 0,550 1,82
8,5 5000 686,4 0,349 2,86 3,5 10000 1126,1 0,573 1,74
8 5000 716,7 0,365 2,74 3 10000 1182,7 0,602 1,66
7,5 5000 749,4 0,381 2,62 2,5 10000 1239,9 0,631 1,58
7 5000 785,6 0,400 2,50 2 10000 1309,4 0,667 1,50
6,5 5000 825,1 0,420 2,38 1,8 10000 1348,5 0,686 1,46
6 5000 868,7 0,442 2,26 1,8 20000 1272,0 0,647 1,54
5,5 5000 917,4 0,467 2,14 2 20000 1303,3 0,663 1,51
5 5000 971,0 0,494 2,02 2,5 20000 1297,8 0,661 1,51
4,5 5000 1025,9 0,522 1,92 3 20000 1255,3 0,639 1,57
4 5000 1088,0 0,554 1,81 3,5 20000 1179,4 0,600 1,67
3,5 5000 1138,7 0,580 1,73 4 20000 1091,0 0,555 1,80
3 5000 1197,1 0,609 1,64 4,5 20000 991,4 0,505 1,98
2,5 5000 1253,5 0,638 1,57 5 20000 941000 0,478 2,09
2 5000 1321,7 0,673 1,49 5,5 20000 888,7 0,452 2,21
1,8 5000 1357,7 0,691 1,45 6 20000 844,8 0,430 2,33
1,8 10000 1280,5 0,652 1,53 6,5 20000 803,9 0,409 2,44
2 10000 1320,0 0,672 1,49 7 20000 766,7 0,390 2,56
2,5 10000 1317,2 0,670 1,49 7,5 20000 732,5 0,373 2,68
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8 20000 700,8 0,357 2,80 7 30000 736,6 0,375 2,67
8,5 20000 673,9 0,343 2,92 6,5 30000 770,3 0,392 2,55
9 20000 646,9 0,329 3,04 6 30000 807,2 0,411 2,43
9,5 20000 621,9 0,317 3,16 5,5 30000 848,2 0,432 2,32
10 20000 599,2 0,305 3,28 5 30000 892,5 0,454 2,20
9,5 20000 621,5 0,316 3,16 4,5 30000 935,5 0,476 2,10
9 20000 646,4 0,329 3,04 4 30000 987,9 0,503 1,99
8,5 20000 672,7 0,342 2,92 3,5 30000 1024,6 0,522 1,92
8 20000 701,4 0,357 2,80 3 30000 1072,8 0,546 1,83
7,5 20000 732,5 0,373 2,68 2,5 30000 1123,8 0,572 1,75
7 20000 766,6 0,390 2,56 2 30000 1194,3 0,608 1,65
6,5 20000 803,8 0,409 2,44 1,8 30000 1238,5 0,630 1,59
6 20000 844,9 0,430 2,33 1,8 40000 1044,6 0,532 1,88
5,5 20000 890,5 0,453 2,21 2 40000 1072,2 0,546 1,83
5 20000 939,9 0,478 2,09 2,5 40000 1069,0 0,544 1,84
4,5 20000 986,9 0,502 1,99 3 40000 1039,9 0,529 1,89
4 20000 1045,7 0,532 1,88 3,5 40000 991,4 0,505 1,98
3,5 20000 1088,8 0,554 1,80 4 40000 935,6 0,476 2,10
3 20000 1140,3 0,580 1,72 4,5 40000 872,7 0,444 2,25
2,5 20000 1193,5 0,607 1,65 5 40000 835,4 0,425 2,35
2 20000 1268,4 0,646 1,55 5,5 40000 796,1 0,405 2,47
1,8 20000 1315,5 0,670 1,49 6 40000 762,0 0,388 2,58
1,8 30000 1169,9 0,595 1,68 6,5 40000 730,6 0,372 2,69
2 30000 1217,3 0,620 1,61 7 40000 701,5 0,357 2,80
2,5 30000 1212,6 0,617 1,62 7,5 40000 674,3 0,343 2,91
3 30000 1168,2 0,595 1,68 8 40000 648,5 0,330 3,03
3,5 30000 1094,1 0,557 1,80 8,5 40000 626,2 0,319 3,14
4 30000 1016,5 0,517 1,93 9 40000 603,9 0,307 3,25
4,5 30000 939,4 0,478 2,09 9,5 40000 583,1 0,297 3,37
5 30000 892,8 0,454 2,20 10 40000 563,7 0,287 3,49
5,5 30000 847,2 0,431 2,32 9,5 40000 582,7 0,297 3,37
6 30000 807,1 0,411 2,43 9 40000 603,5 0,307 3,26
6,5 30000 770,4 0,392 2,55 8,5 40000 625,5 0,318 3,14
7 30000 736,7 0,375 2,67 8 40000 649,0 0,330 3,03
7,5 30000 705,5 0,359 2,78 7,5 40000 674,0 0,343 2,91
8 30000 676,3 0,344 2,90 7 40000 701,3 0,357 2,80
8,5 30000 651,3 0,332 3,02 6,5 40000 730,5 0,372 2,69
9 30000 626,9 0,319 3,13 6 40000 762,1 0,388 2,58
9,5 30000 603,4 0,307 3,26 5,5 40000 796,5 0,405 2,47
10 30000 582,0 0,296 3,38 5 40000 832,8 0,424 2,36
9,5 30000 603,1 0,307 3,26 4,5 40000 867,2 0,441 2,27
9 30000 626,2 0,319 3,14 4 40000 909,1 0,463 2,16
8,5 30000 650,6 0,331 3,02 3,5 40000 935,9 0,476 2,10
8 30000 677,1 0,345 2,90 3 40000 971,0 0,494 2,02
7,5 30000 705,4 0,359 2,79 2,5 40000 1008,3 0,513 1,95
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2 40000 1057,5 0,538 1,86
1,8 40000 1087,7 0,554 1,81
1,8 50000 904,2 0,460 2,17
2 50000 922,0 0,469 2,13
2,5 50000 920,8 0,469 2,13
3 50000 904,2 0,460 2,17
3,5 50000 874,5 0,445 2,25
4 50000 837,9 0,426 2,34
4,5 50000 788,2 0,401 2,49
5 50000 767,7 0,391 2,56
5,5 50000 738,8 0,376 2,66
6 50000 707,8 0,360 2,78
6,5 50000 681,8 0,347 2,88
7 50000 658,3 0,335 2,98
7,5 50000 635,5 0,323 3,09
8 50000 613,8 0,312 3,20
8,5 50000 593,3 0,302 3,31
9 50000 573,8 0,292 3,42
9,5 50000 555,8 0,283 3,53
10 50000 538,8 0,274 3,65
9,5 50000 555,3 0,283 3,54
9 50000 573,6 0,292 3,43
8,5 50000 592,3 0,301 3,32
8 50000 612,6 0,312 3,21
7,5 50000 633,7 0,323 3,10
7 50000 656,6 0,334 2,99
6,5 50000 680,6 0,346 2,89
6 50000 706,0 0,359 2,78
5,5 50000 733,0 0,373 2,68
5 50000 760,6 0,387 2,58
4,5 50000 788,5 0,401 2,49
4 50000 816,4 0,416 2,41
3,5 50000 834,3 0,425 2,35
3 50000 857,6 0,437 2,29
2,5 50000 881,8 0,449 2,23
2 50000 912,8 0,465 2,15
1,8 50000 930,8 0,474 2,11
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Tabelle A20: Auswertung einer Guinier - Simon - Aufnahme zum System
Natrium/Cäsium/Mangan/Schwefel
4qobs . sin2qobs. h k l 4qcalc. sin2qcalc.
41,08
46,03
58,45
72,03
75,42
83,63
94,07
98,69
103,75
121,32
129,63
137,57
0,0318
0,0398
0,0636
0,0956
0,1044
0,1274
0,1592
0,1743
0,1913
0,2550
0,2872
0,3191
2
2
2
2
3
4
4
3
4
4
6
6
0
1
2
2
2
0
2
3
2
4
0
2
0
0
0
2
0
0
0
2
2
0
0
0
41,14
46,06
58,50
72,06
75,11
83,69
94,12
99,02
103,74
121,33
129,55
137,50
0,0319
0,0399
0,0638
0,0956
0,1036
0,1275
0,1594
0,1753
0,1913
0,2550
0,2869
0,3188
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